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RESUMO

Esse trabalho tem dois objetivos principais: o primeir@sl@onsiste em apresentar
o estado da arte sobre processos de otimizacdo combihatm@do uma énfase especial
ao métodaSimulated AnnealingSA). Sao apresentados seu historico, funcionalidades,
algoritmo genérico e propostas de paralelizacdo preseaté@geratura. Além disso, é ap-
resentado o algoritmo de geracao de redes aleatoOrias gast@igoritmo, esse, projetado
por pesquisadores do Instituto de Fisica da UFRGS que ubilin@todo SA para gerar
redes que atendam certas restricoes.

O segundo objetivo consiste em propor a paralelizacéo de&gs@emo visando diminuir
significativamente o tempo de geracédo de cada rede, que cdgoritrao sequencial
chega a demorar mais de um més. Nessa etapa foi utilizada depsagdo de um dos
métodos propostos pela literatura juntamente com a tédeidavisédo de dominio. Os re-
sultados obtidos mostraram-se satisfatorios tanto erpéaela qualidade numérica quanto
a diminuicdo do tempo de processamento. Além disso, diseut® trabalho a generici-
dade da proposta de paralelizagéo a outros problemas lbasadSA.

Palavras-chave:Simulated Annealing, paralelizacéo, redes aleatoriasrogas.



Paralelization of the Algorithm to Generate Continuous Rardom Network using
Simulated Annealing

ABSTRACT

This work has two main goals: the first one is to present thte stthe art on com-
binatorial optimization processes, with a special empghtsithe Simulated Annealing
(SA) method. The work presents its history, features, dgeradgorithm and proposed
parallelization present in the literature. Moreover, tlgoathm to generate random net-
works continued is presented. This algorithm was desiggeddearchers of the UFRGS
Physics Institute and it uses the SA method.

The second goal of this work is to propose a parallelizatioritfis algorithm in order
to decrease significantly the generation time of each nétwioat with the sequential al-
gorithm reaches more than months. To do that was used arasidapif one of the meth-
ods proposed by literature together with the domain paniitig technical. The results
were satisfactory in terms of the numerical quality and mdlecrease of the processing
time. In addition, this work discusses the genericity of pneposed parallelization to
other problems based on SA.

Keywords Simulated Annealing, paralelization, continuous rand@twork.
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1 INTRODUCAO

Processos de otimizacdo combinatorial (busca do melhaltaids) podem ser utiliza-
dos para resolver boa parte dos problemas do dia-a-dia gov@m um grande namero
de variaveis. Esses problemas se caracterizam pelo fataejengrmalmente, todas as
solucdes possiveis devem ser testadas até que a melhdsekja encontrada. Isso faz
com que, quando um grande numero de variaveis esta envodudsolucdo demore um
tempo extremamente grande para ser encontrada.

Dessa forma, existe a necessidade de encontrar outragasaeexecutar essas tare-
fas de modo que o tempo de execuc¢do seja reduzido para umgpatarel. Uma opcao
para tal € ndo buscar a melhor solugdo em si, mas sim, buseasalotéo suficiente-
mente perto dela que atenda as necessidades. Essa soldedsepencontrada através
do uso de algoritmos baseados em heuristicas e meta-feagist

Simulated AnnealingSA) é um exemplo de algoritmo baseado em meta-heuristicas
gue pode ser implementado em problemas de otimiza¢éo da Breduzir o seu tempo
de processamento. Ele recebe um destaque especial frenteas @cnicas pois facil-
mente foge de minimos locais, garantindo que o resultadgaegtoximo ao minimo
global. Porém, embora a complexidade numérica possa sgzidadsignificativamente
com 0 seu uso, para sistemas que dependam de muitas vareseisnétodo pode ainda
consumir um tempo inviavel até convergir em um resultadsfagdrio.

Um exemplo de problema baseado em SA gque exige um grande tnmocessa-
mento € o “Algoritmo de Geracédo de Redes Aleatérias Contif€RBI]". Esse algoritmo
foi proposto por pesquisadores do Instituto de Fisica da UBRB®@isa encontrar novos
materiais cuja dureza e médulo volumétrico sejam superaoelo diamante. Para que se
possa encontrar esses materiais, um grande numero de aeweaser simulado. Isso faz
com que simulacdes levem meses de processamento até ¢oerergn estado estavel.

Para tentar reduzir esse tempo de processamento, muitasstas de paralelizacéo
para o método SA vém sendo feitas. Porém, devido as casdictasi seqlienciais do
mesmo (cada passo depende do passo anterior), essa taréftinal.

Visando buscar maneiras eficientes de minimizar o tempoate@epsamento do método
de SA, esse trabalho propde a paralelizacdo do mesmo admédiaptacdes de técnicas
propostas pela literatura no contexto de SA. Essa propostplicada ao algoritmo de
geracao de CRN com resultados discutidos no decorrer do #&bém disso, foi demon-
strado que a proposta apresentada é versatil, podendoc8erefate adaptada a outros
problemas. Para ilustrar isso foi feita a aplicacdo da memmalgoritmo do Caixeiro
Viajante baseado em SA.
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Organizacéao

Os capitulos que seguem estédo divididos em duas partegpisicA primeira delas
compreende o contexto cientifico desse trabalho e estadtivdd seguinte forma: o capi-
tulo 2 apresenta o processo de otimizacdo combinatériatedm8imulated Annealing
e as técnicas propostas pela literatura para paralelizbg@ooblemas baseados nele; o
capitulo 3 apresenta o algoritmo de geracéo de Redes Aatdontinuas pdimulated
Annealing

Na segunda parte do trabalho estdo contidas as contrilsuitgste. Essa parte esta
dividida da seguinte forma: o capitulo 4 apresenta as égtest adotadas nesse trabalho
para a paralelizacédo do algoritmo de geracéo de Redes Adsa@wntinuas; o capitulo 5
apresenta a verificagdo numérica, analise tedrica e expeatahdo algoritmo adotado; e,
por fim, no capitulo 6 sdo apresentadas as conclusfes obédss trabalho.
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Contexto Cientifico



15

2 OTIMIZACAO COMBINATORIA E O METODO SIMULATED
ANNEALING

A partir desse capitulo sera apresentado o contexto ceenti@i trabalho. Este capi-
tulo esta dividido da seguinte forma: na secao 2.1 é feitahnene apresentacédo sobre
0 processo de otimizacao combinatdria passando por nogbesalgoritmos probabilis-
ticos e algoritmo de Metropolis e na secédo 2.2 é apresentadétaedo de otimizacéo
combinatériaSimulated Annealingsuas propostas de paralelizacéo e ferramentas para
tal.

2.1 Otimizacdo Combinatoria

O processo de otimizacdo consiste em buscar a melhor formestiear uma deter-
minada tarefa. Sua teoria € conhecida ha séculos, porénensempds o advento dos
computadores ficou possivel aplica-la de forma mais efei@hROMKOVIC, 2001).

Grande parte dos problemas do dia-a-dia que possuem um adim&y ou infinito
de contaveis solucdes alternativas podem ser formuladus pooblema de otimizacao
combinatdria. Essa, por sua vez, pode ser definida como e gamrstudo matematico
gue busca encontrar um étimo arranjo, agrupamento, orderag selecdo de objetos
discretos usualmente de ndimero finito (KELLY, 1996).

Em um problema de otimizacdo tem-se uma funcéo objetivo eamuto de re-
stricbes, ambos relacionados as variaveis de deciséo.iepra pode ser de minimiza-
¢ao ou de maximizacéao da fungéo objetivo. A resposta paralidgmna, ou seja, 0 6timo
global, sera o menor (ou maior) valor possivel para a funbetivo para o qual o valor
atribuido as variaveis néo viole nenhuma restricdo (HROMKD) 2001).

A grande parte desses problemas sdo NP-Completos, suasphargggrande instan-
cias € uma tarefa que necessita computacao intensiva erspéegaade € dada por uma
funcdo exponencial de grau igual ao niumero de variaveidedas (tamanho da entrada)
(GAREY; JOHNSON, 1990). Por exemplo, a solugcdo de um probl@eneaixeiro via-
jante com um universo de 100 cidades necessitaria 10'*¢ anos para ser solucionado
com uma busca completa (testando-se todas as possivaiSes)lem uma maquina com
12,5 Tera-FLOPS (para se ter uma idéia, o universo tem aproximewiz15 x 10® anos)
(MOHARIL; LEE, 2005).

Para encontrar uma solucao para esse problema em tempgdralihente é necessario
relaxar o significado de resolver. Para (HOROWITZ; SAHNI,89Telaxar significa ad-
mitir uma solucéo com o valor préximo ao da solucéo 6tima qesg ser alcancado em
um tempo viavel.

Uma forma de alcancar essa solucao é através do uso deicasriEntre as técnicas
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de heuristicas mais utilizadas estdo as chamadas téceitasch local. Isto é, técnicas
gue visam minimizar a funcdo custo em nucleos locais, fazeath que o minimo local
seja encontrado de forma rapida. Dentre os algoritmos djigant essa técnica, pode-se
destacar: algoritmos genéticos, busca tabu, algoritmmidmia de formigas, busca por
algoritmos gulosos aleatdrios e redes neurais.

Embora esses algoritmos sejam relativamente rapidosagtesentam como desvan-
tagem o fato de geralmente chegarem ao minimo local de far@magtura, isto €, chegam
a esse minimo sem saber se ele é ou ndo o minimo global.

O uso de metaheuristicas pode ser a solucdo para esse mohlara metaheuristica
consiste em um processo mestre iterativo que guia e modgicperacdes de heuristi-
cas subordinadas com o objetivo de produzir eficientemehigd@es de alta qualidade,
utilizando procedimentos de busca que evitam a parada prearem otimos locais que
sejam distantes do 6timo global (KELLY, 1996). Pode-seatesto algoritmo de Sim-
ulated Annealing como um representante dos algoritmos tlisam metaheuristicas.
Mais detalhes sobre ele serédo apresentados na secéo 2.2.

Grande parte dos algoritmos baseados em heuristicas eeudtdictas sdo consider-
ados algoritmos probabilisticos (ou aleatorios). Ist@é,agoritmos deterministicos que
fazem escolhas aleatorias ao longo de sua execucao, asaguM@ism em seu processo
de convergéncia.

2.1.1 Algoritmos probabilisticos

Os algoritmos probabilisticos podem ser do tipo Las Vegaset®&ICarlo. Um algo-
ritmo do tipo Las Vegas usa a aleatoriedade para tentazagdi processo de resolucéo
do problema. Ele sempre fornece uma solucdo correta parabbepra, ou termina
fornecendo uma resposta do tipo “ndo sei”, isso é, ndo paleaeo calculo. Sendo
assim, pode-se considera-lo um algoritmo confiavel. Umraigo Monte Carlo, por
sua vez, tem como caracteristica utilizar da aleatoriepade buscar o resultado e ndo
apenas para agilizar a convergéncia. Ao término da exealedornece uma solugéo
possivelmente correta ou retorna uma mensagem do tipo ®14oS&endo assim, algo-
ritmos de Las Vegas sdo mais confiaveis que de Monte Carlompatépendendo dos
dados de entrada, podem levar um tempo extremamente magoalpancar o resultado
(HROMKOVIC, 2001).

Embora o método de Monte Carlo ndo obtenha resultados extrenta precisos,
ele tem sido utilizado ha bastante tempo como forma de optexi@nacdes numeéricas
de funcdes complexas em tempo habil. Esse método, tipidarnserolve a geracédo de
observacgdes de alguma distribuicdo de probabilidades ® @daismostra obtida para
aproximar a funcéo de interesse (MITZENMACHER; UPFAL, 2005).

De acordo com (HAMMERSELEY; HANDSCOMB, 1964) o nome “Monte Carlo
surgiu durante o projeto Manhattan na Segunda Guerra Munblia projeto de con-
strucéo da bomba atdmica, Ulam, von Neumann e Fermi coasatara possibilidade de
utilizar o método, que envolvia a simulacéo direta de probkede natureza probabilistica
relacionados com o coeficiente de difusdo do neutron emscerateriais.

O algoritmo de Metropolis, também conhecido por Algoritnedietropolis-Hastings
€ provavelmente o método Monte Carlo mais utilizado na Fisizgatalhes sobre esse
algoritmo seréo apresentados na préxima subsecao
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2.1.2 Algoritmo de Metropolis

O algoritmo de Metropolis (METROPOLIS et al., 1953) é um ndétd/lonte Carlo
para determinar propriedades macroscopicas de um sisteamasade uma média sobre
as configuracdes simuladas. Normalmente é implementado gwinalismo candnico,
no qual, o sistema simulado possui uma temperatura bemdtefiblessa forma, cada
configuracéo do sistema pode ocorrer com uma frequénciammiopal a distribuicédo de
Boltzmann. Segundo a distribui¢do de Boltzmann, em qualdstensa em equilibrio tér-
mico a uma temperatufg, a probabllldade de se encontrar um estado a uma energia par-

ticular £’ é proporcional a’%T em quek, é a constante de Boltzmann. (HROMKOVIC,
2001).

Classicamente, para se determinar a probabilidade de unfguwagédo, precisa-
se saber a ocorréncia de todas as outras configuracdes,apLé segcessario o con-
hecimento da funcdo de particdo candnica (quantidade entiicnente grande de dados
gue represente as propriedades estatisticas de um sisteina ém equilibrio termod-
indmico). Porém, esse procedimento torna-se muito cusfando o sistema depende
de um namero grande de variaveis. A eficiéncia do algoritmMdwopolis reside no
fato dele néo precisar calcular a probabilidade das comfgg@s em si, mas sim a relacao
entre as probabilidades. Sendo assim, a razdo entre adpicdmes de duas configu-
racdes pode ser determinada independentemente das @édas duas configuracoes
en quaisquer, a razéo entre a probabilidade da configuragd®,) e a probabilidade da
configuracam (F,) pode ser escrita como (HROMKOVIC, 2001):

p, _ =l (o)
Pn fezp(fkb—'%> ka
Z

em quek;, é a constante de Boltzmarifi,a temperatura do sistem@,, é o valor da
func@o custo da configuracée, C,, é o valor da funcdo custo da configuragée Z é a
funcao de particdo candnica do sistema.

Nota-se, portanto, que, com as simplificacdes, o calculanigib de particdg néo é
mais necessario. Assim sendo, pode-se escrever o algatértetropolis que gera uma
amostra seguindo a distribuicdo de Boltzman da seguinteaf¢rambém representadas
no fluxograma da figura 2.1) (HROMKOVIC, 2001):

1. Gera-se uma configuracgédo inicialcom valores aleatorios para todos os graus de
liberdade do sistema, respeitando as suas restri¢coes;

2. Gera-se uma nova configuracao-tentativaesultado de pequenas alteracdes nas
coordenadas da configuragéo anterior;

3. Se a fungédo custo da nova configuragéo for menor que a dgwagéo anterior,
inclui-se a configuragcdo na amostra, e essa passa a ser aucagdign. Caso
contrario:

(a) Gera-se um numero aleatério entre O e 1;

—AC L, . ~ ~
(b) Se esse numero for menor qu&” (em queAC é a variagao da funcéo
custo), aceita-se na amostra a nova configuracéo, torreaadmnfiguracao
m. Caso contrario, continua-se com a configuracao original.
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4. Repete-se 0s passos 2 e 3 até que algum critério de paradatisfeito. Cada uma
dessas repeticdes € chamada de “ph&sate Carlo”.

Configuracao inicial aleatoria

Variagbes aleatdrias (posicbes e orientagdes) <
Passo Monte Carlo AC< 0? Sim Aceita
Nao | |

Numero aleatério Aentre 0 e 1

11

e kI >A

@Sim

Aceita

\ 4

\ 4

Figura 2.1: Fluxograma para o algoritmo de Metropolis

Em outras palavras, a cada iteracdo do algoritmo de Metisoaplicado a um prob-
lema de otimizacédo, gera-se o valor da funcéo custo parasthasies (a atual e uma
nova solucéo). Esses valores sdo comparados, e caso a hma@osenha melhorado o
resultado, essa é aceita. Caso a nova solucao seja pior quel,eeasa sera aceita com

—AC . .~ ~ ,
uma probabilidade de*” , em queA(C é a variacao da fungcao custd’'e® a temperatura
atual do sistema.

2.2 Simulated Annealing

Simulated Annealin¢SA) & um algoritmo genérico probabilistico utilizado psotu-
cionar problemas de otimizagdo combinatorial global de ttmgdo em um grande es-
paco (KLIEWER, 2000; LEE; LEE, 1996). Suas caracteristicasijgem que ele alcance
de forma eficiente um minimo global fugindo de minimos lo¢(dlENDERSON; JA-
COBSON; JOHMSON, 2003). Sua facil implementacéo, propriegsat® convergéncia
e caracteristicas de fuga de minimos locais fizeram essamagtoito popular nas ulti-
mas décadas (HENDERSON; JACOBSON; JOHMSON, 2003). Variasigasgdemon-
straram que SA pode ser muito eficiente para varios probldmatimizacéo, tais como,
caixeiro viajante, design de VLSI, minimizacao l6gica,igegsle cddigo, processamento
de imagem, entre outros (LEE; LEE, 1996).

2.2.1 Histérico e motivacéo

Simulated Annealindoi proposto em 1983 por (KIRKPATRICK; GELATT C. D;
VECCHI, 1983) e independentemente em 1985 por (CERNY, 1985)oseaseado no
trabalho pioneiro de (METROPOLIS et al., 1953). Seu nome & amalogia ao pro-
cesso fisico de enrijecimento de sélidos, no qual um materapidamente aquecido e
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lentamente resfriado para que suas falhas estruturams sefaovidas. De acordo com a
termodinamica, se o processo de resfriamento for suficrestite lento, a configuracéao
final do material correspondera a situacdo de minima endmgstema. Essa idéia é
utilizada pelo algoritmo de SA para minimizar uma funcaolquer.

2.2.2 Algoritmo

Para determinar o minimo de energia, (KIRKPATRICK; GELATT C. BECCHI,
1983) e (CERNY, 1985) utilizaram o método de Metropolis pagalazar uma fungéo
custo em questéo, e adicionaram uma idéia nova: a tempefatleve variar lentamente
de um valor elevado até um valor suficientemente baixo. Tenerstdo, um algoritmo
simples e robusto para a localizacado de minimos globais.

Na Figura 2.2, pode-se observar um pseudocodigo do algndarSA. Ele comeca
com uma solucdo inicial (geralmente corresponde a umaldistfio aleatdria dos dados)
e uma temperatura. Essa temperatura deve ser suficieneealEnpara que se possam
explorar varias configuragdes. Em seguida, dois lagosrdetam o nimero de iteragdes
gue o algoritmo tera. O primeiro deles, determina 0 nimenzedes que a temperatura
sera reduzida e o0 segundo o numero de iteracfes com cadaatimpéquando se deseja
gue a temperatura diminua a cada iteracdo, basta deixavaeseégual a 1 ou eliminar
esse laco). A cada iteracdo do algoritmo um novo estado tor&Ese gerado através de
uma perturbacao aleatéria do estado atual (linha 5). Apéscalo da variacao da funcao
custo (linha 6), a solucéo € aceita de acordo com o critériaceégacdo de Metropolis
descrito acima (linha 7). Caso aceita, essa passa ser a nogasdinha 8). Por fim, na
linha 11 é feita a alteracao da temperatura com um fatdEsse fator deve ser definido
de tal forma que a temperatura seja diminuida lentamentegaantir a convergéncia
da execucédo (BEVILACQUA, 2002; HENDERSON; JACOBSON; JOHMSON)3)0
Alguns autores, tais como (HROMKOVIC, 2001), sugerem quear fde reducéo fique
entre0, 8 €0, 99, e que 0 numero de passos com cada temperatura seja iguaiathta
médio das vizinhancas, porém, esses valores ndo séao rigmtesndo variar de acordo
com a simulagao.

1: S — Solucaolnicial()
2: T «— Temperaturalnicial
3: for i «— 1 to NumeroDeReducoesDeTemperatura do

4: for j «— 1 to TamanhoDaFEpoca do

5: S’ «— NovaSolucao(S)

6: AC — FuncaoCusto(S") — FuncaoCusto(S)
7: if AC <0 ou Aceita(AC,T) then

8: S5

9: end if

10:  endfor

11: T <« AT

12: end for

Figura 2.2: AlgoritmoSimulated Annealing

Na representacdo do algoritmo de SA, pode-se observar cmezal que a Unica
grande diferenca entre esse algoritmo e o de Metropolisastariacdo da temperatura.
Se isolarmos a linha 11, teremos novamente um algoritmo deoptdis.

A chave do algoritmo de SA esta na possibilidade de fuga demoglocais através
de aceitacao de solu¢des que aumentem a funcéo custo, ceimoaiFigura 2.3. Além
disso, como a temperatura decresce no decorrer da execugsetapas iniciais existe
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uma maior probabilidade de aceitacdo de novas solucdes.pEssabilidade vai dimin-
uindo no decorrer da execucéao até chegar ao ponto (quanchpartgura estiver proxima
de zero) em que apenas movimentos que melhorem a funcaosejeto aceitos e, por
fim, o minimo global seja encontrado.

\LM/ y f>\ S

Figura 2.3: Possibilidade de exploracao de solu¢des cogatucusto maior, faz com que
0 SA fuja de minimos locais (LM) e encontre o0 minimo global (GM

Pode-se usar cadeias de Markov para modelar o comportarderdtgoritmo de
SA, e essas cadeias convergem de forma que todas as praddddsliestejam concen-
tradas no conjunto de solucdes globais étimas. Isso progaogalgoritmo é conver-
gente, caso contrario, ele convergiria para um minimo Iétialo, que poderia ser ou
ndo o minimo global (HENDERSON; JACOBSON; JOHMSON, 2003). M#tatalhes
sobre essa convergéncia podem ser vistos em (HENDERSON; JACRER®HMSON,
2003; ROMEO; SANGIOVANNI-VINCENTELLI, 1991; AARTS; KORST, 988; MI-
TRA; ROMEO; SANGIOVANNI-VINCENTELLI, 1985).

As provas apresentadas na literatura baseiam-se em erscog@® um numero de
passos tendendo para ao infinito. Sabe-se que esse niUmeassbs @ inviavel de ser
processado. Portanto, as simulacdes devem ser realizadasm nimero de passos
suficientemente grande, porém, dentro do tempo disponévetatessamento. Isso pode
acarretar em ndo obrigatoriamente encontrar o valor 6tmas sim, um valor muito
préximo a ele.

2.2.3 Paralelizacdes propostas na literatura para o métod&mulated Annealing

Como foi visto na secéo anterior, a necessidade de execudagaprincipal do SA
uma grande quantidade de vezes, para garantir a conveagknsistema junto ao minimo
global, faz com que sua execucéao seja de grande custo cangmata Uma abordagem
direta para reducéo do tempo que esse custo gera é a padeldo método. Entretanto,
devido ao fato do SA ser inerentemente sequencial (a cadaai®necessita-se dos dados
da iteracdo anterior) e o custo de cada iteracéo ser retedivie baixo, a obtencéo de uma
paralelizacéo eficiente ndo é facil. Apesar disso, muit@dementacdes paralelas foram
sugeridas e implementadas (MAHFOUD; GOLDBERG, 1995).

(MOHARIL; LEE, 2005) classificou as diferentes abordagemns paralelizacdo do
SA a partir das caracteristicas das cadeias de Markovaddi para modela-las. A figura
2.4 apresenta essas classificacfes e as mesmas sao espiaagadximas subsecoes.

2.2.3.1 Cadeia de Markov Unica

Existem diversas implementagcfes (KRAVITZ; RUTENBAR, 198 TNRAJAN,
1991; AARTS; KORST, 1988; GREENING, 1991; DELAMARRE; VIROT, IA3BUN;
SECHEN, 1994; BANERJEE; JONES; SARGENT, 1990) da paralelzdgdmétodo de
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| Simulated Annealing Paralelo |
v v
|Cadeia de Markov Unical [Mdltiplas Cadeias de Markov|

| Unico Movimento| |Mdltiplos Movimentos| 'Sincronol | Assincrono

IN&o Interativo| | Interativo || Hibrido | | Especulativo |

| Adaptativo |[Especulativo N-ario

Figura 2.4: Classificacfes @&@mulated Annealinaralelos

SA, em que apenas uma cadeia de Markov é seguida. Nesse pgeujpobacdes e avali-
acOes de possiveis solucdes candidatas séo feitas em@aras apenas uma solugao
global é aceita ao fim de cada iteracdo. Esse grupo, podevgdiddiem dois subgrupos
(CHANDY; BANERJEE, 1996):

1. Abordagem de movimento Unico: nessa abordagem, a avaliagdo de um movi-
mento individual é paralelizada através da quebra em pegserb-tarefas. Devido
a sua granularidade, essa abordagem de paralelizacaoi r@strquiteturas de
memaria compartilhada;

2. Abordagem de multiplos movimentos: cada processo gera e avalia um movi-
mento de forma independente a cada iteracdo. Os movimeatoslos os proces-
S0s sdo comparados e apenas uma das solucdes segue parma pedacao.

Essas abordagens geram resultados muito semelhantessa@sdedo seqiencial em
termos de comportamento de convergéncia, porém, explgrganaa um pequeno nivel de
paralelismo. Além disso, a decomposicdo em grao-fino ddgmabacarreta uma grande
sobrecarga de comunicacao que degrada significativamefitééncia em um sistema de
multiprocessadores de larga escala (CHEN; FLANN; WATSOMN3)9

2.2.3.2 Milltiplas Cadeia de Markov

Uma alternativa para contornar os problemas do uso de urna Gadeia de Markov
(paralelismo limitado e grande sobrecarga) € eliminar ois#g de que todos 0s pro-
cessos tenham que seguir o mesmo caminho. Ou seja, todascesgos tém permissao
para seguir sua propria cadeia de Markov. As varias abondggepostas para o0 uso de
multiplas cadeias de Markov podem ser classificadas em daislgs grupos:

1. Mdltiplas Cadeia de Markov Sincronas: nessa abordagem a temperatura inicial,
o coeficiente de resfriamento e as condi¢des de equiliboaleéididas indepen-
dentemente em cada processo. Interacdes entre processosande solucdes in-
termediarias séo feitas de forma sincrona entre todos aegs0s. Pode-se dividir
essa abordagem em:

(a) Nao Interativa: processos perturbam e avaliam as solu¢des de forma total-
mente independente, sem nenhum tipo de comunicagao peaasolucdes
entre eles durante a simulacdo. Ao fim dos processos de s#ayla melhor
solucéo é apresentada (LEE; LEE, 1996);

(b) Interativa: processos perturbam e avaliam as solucgdes locais e padodic
mente trocam essas solu¢des com outros processos. Essaderceta em
uma barreira de sincronizacdo entre todos os processoslenraptacdes
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dessa abordagem foram feitas, porémpeedugonseguido foi baixo e nédo
linear (LEE; LEE, 1996);

(c) Hibrido: uma das abordagens de processamento hibrido é o uso de SA jun-
tamente com Algoritmos Genéticos (AG). Essa abordagem icendarac-
teristicas de ambos os algoritmos para superar 0os pontasfogae cada um
possui quando usados separadamente. Uma caracterigticsgante dessa
abordagem é que o desempenho escala linearmente com o aulnedimero
de processadores, porém, tem-se um decréscimo na qualidatica da
solucgéo final (CHEN; FLANN; WATSON, 1998; MAHFOUD; GOLDBERG,
1995);

(d) Especulativo: por envolver computacdo especulativa, a concorréncia@ int
duzida no algoritmo sequencial. Isso é alcancado atravpeedizao de cada
movimento gerado antes que esse seja avaliado. Baseadom@@smentos
subsequentes podem ser propostos e avaliados antes qusa akcaceitar
ou rejeitar o movimento seja feita (CASOTTO; ROMEO; SANGION/MI-
VINCENTELLI, 1987; CHANDY etal., 1997; CHANDY; BANERJEE, 1996)
Esse subgrupo pode ainda ser classificado em duas subclasses

i. Adaptativo: o algoritmo usado para baixas temperaturas é uma versao
adaptada do algoritmo especulativo, em que, 0 nimero degsos alo-
cados para solucionar o problema e o niumero de movimenttados
por processo entre 0s pontos de sincronismos muda de acorda tem-
peratura. Nas temperaturas mais altas, a abordagem ivdetaidotada
(KNOPMAN; AUDE, 1997);

ii. Especulativo N-ario: em vez de usar uma arvore binaria como o modelo
especulativo convencional, essa implementacdo usa uraee&@specu-
lativa N-aria, em que N € o numero de processadores usadd$NSO
1995).

2. Assincrono: essa versao é similar a implementacao sincrona interakeato por
acessar a solucéo global intermediéria de forma assindbavédo a isso, o tempo
ocioso presente na sincronizacdo é completamente elimifideE; LEE, 1996;
CHANDY et al., 1997; CHANDY; BANERJEE, 1996). O problema dessale-
mentacédo é conseguir um estado global atualizado, vistcaplee processador es-
tard em uma etapa da paralelizacao.

2.2.4 Ferramentas paraSimulated Annealing paralelo

Existem poucas ferramentas genéricas (que possam seadas@ uma aplicacao
diferente da projetada) para simulacfes de SA em paralet@ déssas ferramentas € a
parSA-Library(KLIEWER, 2000).

Segundo os autorgsarSA-Libraryfoi projetada para ser uframeworkparalelo con-
fortavel e eficiente para a simulacéo de diferentes aplesagéseadas em SA. Ela foi im-
plementada em linguagem C++ e utiliza conceitos de orieatag®jeto. A comunicacao
entre 0s processos € feita através da biblioteca de trocaeagens MPI, o que confere
uma grande portabilidade para diferentes arquiteturasaseecessidade de mudancga no
codigo. Ainda segundo os autores, a paralelizacdo do m&aAddé transparente para o
usuario, adaptando-se a diferentes plataformas e problénasuario deve apenas infor-
mar como sera o processo de resfriamento, critérios deagéialida funcao custo, forma
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de iteracdo entre vizinhos e critério de término da simagéd|EWER; TSCHOKE,
1999).

parSA-Libraryimplementa o método de multiplas cadeia de Markov sincromes
ativas (KLIEWER; TSCHOKE, 2000). Isso €, cada processadorledeona simulacéo
executa um certo nimero de passos independente e de tempespas os dados sao
trocados entre eles. Uma vez de posse de todas as solu¢cGalboa delas € selecionada
e essa passa a ser a solucao base de todos 0s processos.

O desempenho do algoritmo depende principalmente do tempgehdamento entre
cada sincronizacdo. Quanto mais frequiente, menor o desémpsorém melhor a qual-
idade numérica. Um grande inconveniente dessa bibliotece €la ndo permite outras
formas de paralelizacao, ficando o programador restritnagpa esse método.

2.3 Message Passing Interface (MPI)

Message Passing Interfa¢®PIl) é um padréo para comunicacdo de dados na com-
putacdo paralela (GROPP et al., 1996). Seu principal @bjétdisponibilizar uma inter-
face que seja largamente utilizada no desenvolvimentoaigrgaimas baseados em troca
de mensagens. Além de garantir a portabilidade dos progrgaralelos, a interface
MPI possibilita a implementacéo eficiente de sua especic@ara diversos tipos de
maquinas paralelas existentes (reaislostersdeworkstation} (SNIR et al., 1996). MPI
define apenas o modelo de troca de mensagens tais como nofuegd@is, seqiiéncias de
chamadas e resultados de sub-rotinas. Existem diversésnmaptacdes do padréo MPI,
cada qual com suas caracteristicas e otimizacfes de c@RPBNMPI, 2007; MPICH,
2007; LAMMPI, 2007). Considerada uma evolucaoR#gallel Virtual Machine(PVM)
(GEIST et al., 1994), a biblioteca pode ser utilizada em raogs escritos em linguagem
FORTRAN, C ou C++.

No padrao MPI, uma aplicacdo € constituida por um ou maisepsas que podem
ser executados em maquinas distintas, 0os quais se comuaicarés de funcdes de en-
vio e recebimento de mensagens via interface de rede. Assinmplementacdes do
padrdo oferecem uma infra-estrutura para a computacakelaana qual é possivel trocar
informacgdes entre varios processadores (GROPP; LUSK; THRRKL999).

MPI disponibiliza diferentes formas de comunicacdo. Osanestos de comuni-
cacao mais simples que podem ser utilizados sdo a comuoigagdo a ponto, onde
ocorrem operacoes de troca de mensagens de um determimagsgw com outro. Es-
truturas mais refinadas de comunicacdo sao obtidas usangownm de processos que
invocam operacgdes coletivas de comunicacao (SNIR et &6)19

Os recursos encontrados em MPI sdo muito importantes poasitgan implemen-
tacdes paralelas com mecanismos de comunicacao eficiemntes maior independéncia
entre as execucdes dos processos. Além desses, MPI postainaécanismos para a
criacao de estruturas cartesianas, bem como as funcéessagas para o mapeamento e
acesso aos processos.

Nesse capitulo foram apresentados conceitos sobre otd@tizambinatoéria e o algo-
ritmo genérico probabilistico utilizado para solucionatpemas de otimizacdo combina-
torial global de uma funcdo em um grande espaco, conhecido Sonulated Annealing
Foram apresentadas suas caracteristicas, seu hist@tcalgoritmo genérico, propostas
de paralelizacao e ferramentas para tal.

No préximo capitulo sera apresentado um trabalho préatieautjliza 0 métod&im-
ulated Annealingara gerar redes aleatorias continuas.



24

3 GERACAO DE REDES ALEATORIAS CONTINUAS POR
SIMULATED ANNEALING

Neste capitulo sera apresentado o trabalho realizado@BNADA, 2007) para ger-
acdo de redes aleatérias continuas utilizando o méatlalated AnnealingEsse tra-
balho serviu de base para a paralelizacéo realizada nanpedsgbalho. Essa paraleliza-
¢cao sera apresentada no capitulo 4.

Esse capitulo esta dividido da seguinte forma: na secédo 8dbalho € contextu-
alizado; na secao 3.2 € apresentado o algoritmo proposteegi 3.3 € apresentada a
implementacdo sequencial do algoritmo; na secao 3.4 s&seaypadas as estruturas de
dados utilizadas; na secéo 3.5 sdo apresentadas as defidecparametros para as sim-
ulacdes; na secao 3.6 sdo apresentados os resultados@uid@ssa verséo; e na se¢cao
3.7 séo apresentadas consideracdes finais sobre o capitulo.

3.1 Contexto do trabalho

Recentemente, uma das areas da ciéncia dos materiais emtquets# um grande
interesse é a nanotecnologia. A possibilidade de se oltepastos de propriedades di-
versas apenas por diferentes configuracdes estruturasrabmeras possibilidades de
pesquisas. Nessa perspectiva, o elemento que tem se deséagaarbono. Diamante,
grafite e nanotubos séo alguns exemplos de materiais foemamicamente por esse ele-
mento, 0s quais possuem propriedades fisicas distintaswiatdas pela forma com que
0S atomos arranjam-se.

A possibilidade do carbono hibridizarisge diversas formas, permite que ele consti-
tua diversos materiais com caracteristicas distintas. tdém@de carbono isolado tem
quatro orbitais de valéncia, cada qual ocupado por um etétnm orbitals, de simetria
esférica, e trés orbitajs (px, py, pz) em forma de haltere. Uma representacéo das difer-
entes hibridiza¢des do carbono é fornecida na figura 3.1 uenolgserva-se um atomo de
carbonosp realizando 2 ligacdes, usp? realizando 3 ligacdes e um atome realizando
4 ligacoes.

Das diferentes fases que o carbono pode assumir, a amodt)t@m se mostrado
de alta utilidade pratica. Filmes finos cddiamond-like carborexibem alto grau de
dureza, sendo empregados para o recobrimento de pecasopteda possibilidade desse
elemento se apresentar em diferentes hibridizaggésd{p? e sp), estruturas amorfas de
carbono podem ter propriedades muito diferentes, depeodinquantidade de cada fase
no material.

Um modelo relativamente realistico para descrever umadgrgama desses mate-

Por hibridizac&o, entende-se o processo de formag&o daisrsietronicos hibridos.
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(a) Hibridizacaosp (b) Hibridizac&osp? (c) Hibridizag&aosp?

Figura 3.1: Exemplo de atomos com diferentes hibridizacleiggira disponivel em (IM-
MEL, 2007).

riais ndo-cristalinos (amorfos) é o das redes aleatoriatiratas (CRN), proposto por
(ZACHARIASEN, 1932) originalmente para explicar a organé&agnolecular no vidro.

Trata-se da idealizacdo de que o material ndo pataugling-bondsisto €, que cada
atomo realiza o numero de ligacfes que sua hibridizacaoifgeressa forma, tem-se
um material sem nenhum tipo de defeito quimico. A estrutasspira uma ordem de
curta distancia, mas ndo apresentara periodicidadeltrégst&m exemplo de CRN pode
ser visto na Figura 3.2.

Figura 3.2: Exemplo de CRN

Na pesquisa de novos materiais, pesquisadores do Ingti€uteisica da Universi-
dade Federal do Rio Grande do Sul (UFRGS) propuseram a gerag@det aleatorias
continuas formadas de atomos de carbono com hibridizacsta spi/sp? (JORNADA,
2007). Essas redes podem modelar novos materiais (reaipatéticos) cuja dureza e
maddulo volumétrico sejam significativamente superioresdmdiamante (PEROTTONI;
JORNADA, 2001).

Embora as CRN tenham sido utilizadas com sucesso para a desgegemicondu-
tores amorfos desde meados da década de 1930 (BARKEMA; MOASSHO00), os
algoritmos que séo usados para gerar essas redes nornelfonecibnam apenas para
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aquelas formadas somente por &tomos com hibridizaga@omo é o caso do algoritmo
WWW (WOOTEN; WINER; WEAIRE, 1985)).

3.2 Algoritmo de Geracao de Redes Aleatorias Continuas p@imu-
lated Annealing

Para tentar contornar a limitagéo na escolha da hibridzpgé&sente nos algoritmos
descritos na sec¢do anterior, pesquisadores da fisica (JORN2007) da UFRGS de-
senvolveram uma versao sequencial de um algoritmo capazrde @RN formadas por
atomos com hibridizacaep® e sp?. Esse algoritmo tem por objetivo gerar um sistema
estavel que compreenda certas restricdes. Para alcaisgaesabilidade, o algoritmo
utiliza-se do método de SA.

Basicamente, tem-se como estado inicial do algoritmo unuoctmjde atomos posi-
cionados de forma aleat6ria em um espaco. Cada um dessessatgpnesenta uma
variavel no sistema, e cada uma delas possui 3 possiveis deamudanca (eixas, y
e z). Esses atomos inicialmente posicionados ndo precisaass@tamente respeitar as
restricbes impostas, podendo conter configuracdes beremliés das esperadas.

Para que se pudesse gerar uma funcéo custo de avaliacao parlema, e essa
pudesse ser aplicada no método SA, foi implementado o dondeihibridizacdo. Isto
e, dada a distribuicdo de atomos, verificava-se os atomogsjaeam a uma distancia
menor que 1,75 A(méaxima distancia fisica permitida entre dois atomos)a Bases, uma
ligacdo é criada e seu grau de hibridizac&o é atualizado.gNeaf3.3 pode-se observar
um plano bidimensional em que séo apresentados algunssitarfftsma com que eles se
ligam e os seus graus de hibridizagdo. Observa-se també&no, &iomo posicionado na
primeira coluna liga-se com o &tomo posicionado na Ultireso hcontece, pois se deseja
criar uma nocéo de continuidade ao sistema.

2

sp

//Y\ﬁi
i

i\ A

o,

o

Figura 3.3: Exemplo da funcéo de hibridizagéo dos atomos

A partir da hibridizacdo dos atomos, péde-se calcular adorngisto do estado atual
do sistema. Para tal, utilizou-se de duas componentesn#es foi a energia de ligacéo
dos atomos do sistema. Essa enefgié calculada através da soma da energia de cada
atomo E;, que, por sua vez, € dada em fungdo da distancia entre eleiardsog, bem

20 Angstrom (A) é uma medida de comprimento que equivalea®m.
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como dos angulos formados em cada uma de suas ligacfes. Al&bddm célculo da
energia de cada atomgode ser representada por:

E; = Z kr(rij — o) + Z ka(©jik — ©0,)% | , (3.1)
Tij <T'maz Tik <T'max

em quer;; € a distancia entre o atomie o atomaoyj, ro,; € a distancia de equilibrio
interatdmica entre os dois atom@3;;, € o angulo formado pelas ligagdes dos atomos
jeke®,, €oangulo de equilibrio caracteristico do atoino

A segunda componente da funcéo custo é o custo de hibridizBgéia esse célculo,
sao verificados os valores de hibridizacdo (com quantosct@ada atomo esta ligado)
de todos os &tomos do sistema e comparados com 0s valoresd@speo inicio da simu-
lacdo. Caso esses valores sejam diferentes, um custo &apdiessa diferenca. Pode-se
expressar esse custo por:

1 2
H =+ Z Ci(N; — Ny, )?, (3.2)

em queN € o numero de atomos do sisterag o custo de cada hibridizacdo do tipo
i errada no sistemdy; é o numero de &tomos com hibridizaggaresentes no sistema e
Ny, € o nimero de atomos esperados com essa hibridizagéo.

De posse das duas, pode-se calcular a fungéo custo atragpbcdgdo de um peso
(pn € (1 — py)) a cada uma das componentes. A formula para a fungéo ddétpgode
ser expressa por:

FC =py.H+ (1 —pp).E. (3.3)

Para o conceito de perturbacdo de uma configuracao, comsiderum pequeno deslo-
camento na posi¢cao de um determinado atomo nos3sex®s. Esse deslocamento faz
com que ligacdes entre &tomos sejam desfeitas e novas segalasc Alterando, assim,
0 custo de hibridizacdo. Além disso, o deslocamento faz aserag distancias e os an-
gulos entre os 4tomos ligados se alterem. A variacdo dadunggto pode ser utilizada
justamente com o critério de Metropolis para validar ou rétaanudanca.

3.3 Implementacao

O sistema baseado no algoritmo foi desenvolvido em lingua@eseu pseudocddigo
esta representado na Figura 3.4 e sera explicado em detakhesoximos paragrafos.

O algoritmo comeca pela leitura do arquivo que contém oswetrés da simulacao
(linha 1). Nele estdo contidas informacdes tais como: ndrderatomos, &tomos com
hibridizacdosp? e sp® desejados, densidade do sistema, representatividadestindzi
hibridizacdo, definicdo de constantes, nUmero de passoé dot8mperatura inicial e
final do sistema (um exemplo do arquivo de entrada pode ser wésfigura 3.6). Em
seguida, os atomos informados nos parametros sédo poslomuie forma aleatdria no
espaco (linha 2).

Para tornar mais facil a localizacdo dos atomos e executford® mais eficiente
célculos locais, criou-se o conceito de células. Cada cébraiste em uma regido en-
derecada do espagQy, z que pode conter nenhum, um ou varios atomos. A quantidade
de células existente no sistema depende do nimero de atoandsrsidade do mesmo
(a densidade varia de acordo com o numero de atomos de caithzhitéo), podendo
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1: le_parametros()|€ parametros de entrada do sistema
2: posiciona_atomos()gosiciona os atomos aleatoriamente no sistema
3: do_cells();foloca cada atomo em sua célula do sistgma
4: hibri_all();{ hibridiza todos os atomés
5: tote();{calcula a energia total do sisterha
6: for proc =0to NR_PROC — 1do
7:  temperatura = temp[procjgicializa a temperatura para o processo
8: for iter =0to MAX_ITER[proc] —1do
9: if iter%RESIZE UNI_EACH == 0then
10: muda_tamanho_universo(ifuda o tamanho do universo
11: end if
12: at = atomos[rand(NATM)];pega um atomo aleatoriamefte
13: E_local_old = local_energy(atkflcula a energia local de onde o atomo esta irjser.
14: Hibri_old = hibri_cost(at);falcula o custo de hibridizacdo
15: at—x = at—x + randf()*MAX_DESLOC;{desloca o &tomo na direcag x
16: at—y = at—y + randf()*MAX_DESLOC;{desloca o atomo na dire¢aq y
17: at—z = at-z + randf()*MAX_DESLOC;{desloca o atomo na dire¢ad z
18: atm_ hibri(at);fe-hibridiza o atomo atual
19: E_local_new = local_energy(atl:élc. a nova energia local de onde o &tomo ésta
20: Hibri_new = hibri_cost(at);§¢alcula o novo custo de hibridizacko
21: dE = E_local_new - E_local_oldzflcula a variacdo de energja
22: dH = Hibri_new - Hibri_old;{calcula a variacdo do custo de hibridizagao
23: dfc = Pgrip = (dH) + (1 — Pyyp) * (dE) ;{calcula a variagcao da fungéo cugto
24: if aceita(dfc, temperaturé)en
25: atualiza_posicao()dtualiza a posi¢éo do atonpo
26: else
27: desfaz_movimento()yolta 0 &tomo para posigéo anteripr
28: end if
29: temperatura = temperatura\*{ diminui a temperatura em um fator< 1}

30: end for
31: end for

Figura 3.4: Algoritmo sequencial para geracdo de CRN

variar del25 (5 x 5 x 5) até mais dé&859 (19 x 19 x 19). O passo seguinte do algoritmo
consiste em posicionar cada atomo em uma dessas céluladetoailinha 3). A Figura
3.5 mostra um exemplo bidimensional do funcionamento ders& de células, nela estao
representados alguns atomos posicionados aleatoriamasteélulas em que eles estao
armazenados. Observa-se que com o sistema de célulasepludadizar de forma rapida
0s atomos posicionados na mesma célula, bem como nas oéfitdss. Por exemplo,
sem precisar percorrer todo o universo de atomos, podessegaeA7, A9 e A10 estdo
nas proximidades dd1. Também se pode notar que, a distribuicdo dos atomos nas célu
las se faz através da posicéo dos atomos. Dessa forma algahlas terdo mais atomos
gue outras, porém a medida que o sistema tende a conver@upagstado estavel, essas
diferencas tendem a diminuir.

A seguir, hibridiza-se todos os atomos (linha 4) (para issst@ma de célula é bas-
tante Util) e célcula-se a energia total do sistema (linha 5)

ApOs posicionados e calculados os valores da distribuig&al, inicia-se um lago
(linha 6) que controla o nimero de processos de resfriantrr@dra ocorrer no sistema
(pode-se optar um resfriamento uniforme do inicio ao fim, atag etapas de resfri-
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Figura 3.5: Exemplo da funcao de posicionamento dos atoamséiulas

amento, em que cada uma delas pode acontecer em velocidtatestds). Em cada
processo uma temperatura inicial € definida (linha 7) e ailseguconjunto de iteracdes
(linhas 8 a 30) de SA sao executadas.

A cada iteracdo um atomo é selecionado aleatoriamente (lighy e a energia local
(linha 13) de onde ele esta inserido é calculada (entenderse energia local a energia
da célula onde o &tomo esta inserido e das células vizinha}. &sse célculo é feito de
forma local para diminuir os custos de processamento.

O passo seguinte é fazer uma pequena perturbacdo no sidtewes ala alteracéo
aleatdria da posicao do atomo selecionado (linhas 15 a 0s &so, a hibridizacéo do
atomo é refeita e a nova energia local (linha 19) e o novo destabridizacéo (linha 20)
sao calculados, bem como a variacao desses valores (lihlea®2). A partir da variagcao
desses valores, a variagcdo da fungéo custo € calculada 28)h

Uma vez obtida a funcéo custo, verifica-se se esse movimextei® ou ndo através
do critério de Metropolis (linha 24) e da temperatura atuakidtema. Se for aceito,
0s novos valores sao atualizados. Caso contrario, o atomto&ado em sua posicao
anterior. Por fim, a temperatura do sistema é atualizadza(29) e finaliza-se o laco.

Cabe notar que na linha 9 existe um teste que verifica se adteatigal corresponde a
uma iteracdo de mudanca do tamanho do universo. Caso sejapesacao, que consiste
em alterar o tamanho do espaco onde os atomos estéo insérieiscutada. Uma vez
feito isso, a célula em que cada atomo esta inserido, bem asnigacdes entre eles
podem ser alteradas. Essas alteracdes gerardo uma noéia fiusto, que sera avaliada
pelo critério de Metropolis. Caso seja aceita, a nova cordigfio fara parte do sistema,
caso contrario, volta-se a configuragdo anterior.

Afigura 3.7 ilustra um exemplo do funcionamento do lago mieto algoritmo. Nesse
exemplo esta representado um corte bi-dimensional de uem&scom sete atomos de-
vidamente hibridizado (a). O primeiro passo é selecionaatomo aleatoriamente (b).
Em seguida, é verificada a energia dos atomos localizadasthdas préximas a ele (c).
No caso do &tomo selecionado, por exemplo, por ele ser unoatom hibridizacédep?
espera-se que 0s atomos que estejam ligados a ele tenharistanaid de 1,544 A e que
os angulos formados sejam de 109/47Caso os valores sejam diferentes, um custo €
aplicado a essa diferenca.

Uma vez calculada a energia local, calcula-se o custo daliziéacdo do sistema (d).
Para tal € necessario percorrer todos os atomos e verifiaatapiatomos tem-se de cada
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hibridizacdo. Apés isso, verificam-se quantos divergempdoémetros e se aplica um
custo sobre essa diferenca. No exemplo, caso deseja-sstemaitotalmentep? (todos
atomos com trés ligacdes), deve-se aplicar um custo ao &elacionado e aos outros
dois &tomos que nao possuem hibridizac&o correta.

Apos calcular os valores do sistema atual, faz-se um peagieshocamento na posicéo
do atomo selecionado (e). E refaz-se a hibridizacédo do affmisso &, criam-se novas
ligacdes com os atomos que ficaram mais proximos do atomciaedelo apos o deslo-
camento e retiram-se as ligacfes entre os atomos que secdistan em demasia.

Em seguida, calcula-se a nova energia local (g), e o nove clgshibridizacao (h),
bem como a variacdo entre eles. Caso seja aprovado pelaocd&Metropolis, essa
passa a ser a nova configuracdo do sistema (i), caso contddtidese a configuracao
anterior (a).

Nota-se que, para avaliar se um movimento é aceito ou ndendegse de dois cal-
culos: o da energia e o0 da hibridizac&do. O primeiro € locat & depende apenas dos
atomos posicionados nas proximidades do selecionado. degpor sua vez, depende
de todos os atomos presentes no sistema.

<main>
titte=Simulagéo teste # Titulo da simulag&o

dump=15 # Intervalo (em minutos) entre cada Dump

<system>

atoms=1024 # Numero de &tomos

cost_hibri=0.30  # Parte do custo final referente a hibridiz acao
prop_sp3=0.8 # Proporcdo de atomos sp3

prop_sp2=0.2 # Proporcdo de atomos sp2

<params>

resize=210 # Intervalo entre cada mudan¢ca do tamanho do univ erso
cost_ nb=3.4 # Custo para atomos sem ligacdes

cost_sp0=3.2 # Custo para atomos com uma ligagédo

cost_sp=2.0 # Custo para atomos com duas ligagdes

cost_sp2=1.0 # Custo para atomos com trés ligacdes

cost_sp3=1 # Custo para atomos com quatro ligacdes

cost_sp4=2.0 # Custo para atomos com mais do que quatro ligac Oes
k_a=2.0 # Valor da constante angular

<annealing>

steps=1e8(0.05, 0.88, 0.07) # Numero de passos de cada etapa

temp=(le4, 4, 0.5, le-3) # Temperatura inicial e final de cad a etapa

3.4 Estruturas de dados

Figura 3.6: Exemplo do arquivo de entrada para o sistema

As duas principais estruturas de dados do sistema sao eEs@i® pela represen-
tacdo dos atomo&/atomo) e pela representacéo das ligacdes entre ¥lesnd). Uma
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Figura 3.7: Exemplo do funcionamento do algoritmo de geragdCRN

representacao dessas estruturas pode ser vista na FigurB@le-se observar que na
estrutura do atomo sdo armazenadas as coordenadas do raeditha posicédo deste
(usada quando o movimento ndo é aceito e tem-se que voltasigdpaanterior), uma
referéncia a primeira ligacdo deste, referéncias paraxarpodatomo dentro da mesma
célula, bem como para o anterior. Além disso, sdo armazera@osi¢cdo do atomo no
vetor de atomos e a célula em que esse atomo esta localiZzada.e$trutura de ligacao,
sdo armazenados a proxima ligacdo e a ligacdo anterior dma#nligacao conjugada
(ligacdo oposta a essa ligacdo), o atomo que esta sendo kgadvetor de separacéo
entre os 2 atomos.

A partir dessas duas estruturas é possivel de forma facizanar os dados e realizar
0s principais calculos necessérios para a simulacdo. Canngla € necessario percorrer
todo o universo de a&tomos para realizar calculos locais.

3.5 Definicao de parametros

Antes de iniciar as simula¢des, um conjunto de parametmesgam ser definidos.
Entre eles estdo: niumero de atomos a serem simulados; &bomosibridizacéosp? e
sp? desejados; nimero de etapas; nimero de passos do SA e temgieiaial e final de
cada etapa.

A escolha correta desses valores implica em uma maiordadidi de encontrar o
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struct Vatomo{

float p[3]; /I posicdo do atomo

float p_old[3]; /I dltima posicdo do atomo

short int hibri; /I numero de ligagdes (2=sp, 3=sp2, 4=sp3)
Tbond *BO; /I referéncia a primeira ligacdo do atomo
Tatomo = cell_next; /I proximo atomo na célula

Tatomo =cell_previous; // atomo anterior na célula

int idx; /I indice do atomo no vetor de atomos

int cell_idx[3] /I célula em que o &tomo se encontra

}

struct Vbond{

Thond * previous; /I ligacdo anterior do atomo

Thond *next; /I préxima ligacdo do atomo

Thond *conjugate; /I ligagdo conjugada

Tatomo +*atm; /I &omo ao qual se liga

float sep[3]; /I vetor de separacdo entre os atomos

Figura 3.8: Principais estruturas de dados do sistema

minimo global para a simulacdo. Valores como nimero de &amibridizacdo sao
definidos de acordo com a simulacéo que se deseja fazer. Jaevmde etapas geral-
mente é definido como trés para poder representar inicisdéman sistema liquido, de-
pois uma etapa de congelamento e por fim uma etapa solida. |@ss/eepresentados
na tabela 3.1, sdo sugestdes relativas ao percentual aighiésre da temperatura inicial e
final de cada etapa. Esses valores foram obtidos atravégateal testes executados por
(JORNADA, 2007).

Tabela 3.1: Valores para diferentes etapas da simulac&er(geraturas estdo em uma
escala arbitraria).
Etapa Fracdo de Tempo Temp. Inicial Temp. Final

1 5% 107 4
p 88% 4 0,5
3 7% 0,5 104

O numero de iteracdes total do algoritmo é o fator mais caragb de ser definido.
Para garantir a convergéncia o numero de itera¢des deeepadximo ao infinito, porém,
como esse valor é inviavel, deve-se definir um valor sufierente grande. Esse valor
deve ser exponencialmente proporcional ao numero de essiénvolvidas (atomos, no
problema em questao).

3.6 Resultados obtidos

Uma vez criado o programa, foram feitas simulacdes pardaradieu funcionamento.
Primeiramente as redes testadas tinham configurag®és sp* (diamante),100% sp?
(grafeno - um plano do cristal de grafite)@% sp para poder verificar a eficiéncia do
programa em gerar estruturas estaveis. Foi definido quereddgpossuiria 16 atomos
e que o nimero de passos executados seria igLl & partir dessas execugdes foram
geradas as redes representadas na figura 3.9 (Para facwVisualizacdo, uma vez que



33

séo redes continuas, as estruturas foram replicadas nesxssi)t O niumero de passos
definido foi suficiente para que as redes fossem geradas ewsrderdois minutos. O
sucesso na geracao dessas redes mostrou que o método hede kvidexivel para criar
estruturas distintas (com quaisquer concentracdes dermasp®, sp® e sp) (JORNADA,
2007).

(a) Redel00% sp® (b) Redel00% sp?

(c) Redel00% sp

Figura 3.9: CRNs simuladas com 16 atomos

Novas redes (agora mistas) foram geradas com um universzsdomos. Para tais,

o programa também se mostrou eficiente em convergir de faatisiaddria na configu-
racao especificada, porém, foi necessario um nimero muito depassos, fazendo com
gue a simulacdo durasse aproximadamente uma semana. fepse éenbora um pouco
grande, é aceitavel visto o numero de possibilidades de icaigiies existentes com esse
ndamero de atomos.

Uma vez validado o funcionamento do programa, partiu-sa payeracdo das redes
maiores {024 e 2048 atomos) as quais poderiam atender o propdsito esperador-A ge
acao de cada uma dessas redes desprendeu cerca de um mésle premessamento.
Defronte desta demora e da necessidade de que mHi$ dedes fossem geradas para 0s
primeiros testes, partiu-se para a estratégia de comupuéagarade. A grade utilizada
foi a GridUCS, uma grade institucional da Universidade de &aed Sul formada atual-
mente por41 computadores ndo dedicados, isto é, computadores queilsgos pela
grade somente quando estdo ociosos. Com o0 uso da estrutuiededq possivel gerar
0 conjunto total de redes em um tempo muito menor em compacagA a eXxecucdo em
uma unica maquina. Porém, como essas redes eram gerad&s akeauma estratégia
de paralelizagabag-of-taskum grande problema persistia: quando uma rede com carac-
teristicas especificas precisava ser gerada, o tempo pgérkaaontinuava igual ao tempo
serial (quando ndo mais).

Para tentar resolver esse problema, foi proposta a paesjébh da geracédo de cada
uma dessas redes. Essa paralelizacéo sera apresentadalaesd® capitulo 4.
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3.7 Consideracoes finais

Nesse capitulo foi apresentado o trabalho base para alpagi® apresentada no
capitulo 4. Foi apresentada sua descri¢cdo e o pseudo-adaligersédo seqiiencial do seu
algoritmo.

A partir do proximo capitulo serdo apresentadas as coigdibs desse trabalho. Seréao
apresentadas as estratégias de paralelizacdo do algoetgeracao de redes aleatorias
continuas (capitulo 4), a verificacdo numérica, analisecgé experimental desse algo-
ritmo (capitulo 5) e as conclusdes obtidas (capitulo 6).
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4 PARALELIZACAO DO ALGORITMO DE GERACAO DE
REDES ALEATORIAS CONTINUAS POR SIMULATED AN-
NEALING

Com o intuito de contornar o problema de tempo apresentadapituto anterior foi
proposta a paralelizacéo do algoritmo de geracdo das CRN pEgsasta sera apresen-
tada nesse capitulo que esta dividido da seguinte formaeg@nst.1 € apresentada a
metodologia para desenvolvimento da versao paralela,gda ge2 é apresentada a forma
como os dados foram distribuidos entre os processadoresgaa 4.3 sao apresentados
detalhes sobre a forma de sincronizagdo dos dados; na sdgd@gresentada a imple-
mentacéo feita para este trabalho; na secéo 4.5 é apreserftatnula para o célculo do
namero maximo de processadores que podem ser utilizadosadenconfiguracdo; na
secdo 4.6 € apresentada a generalizacado do método profiostiesser aplicado a outros
problemas baseados em SA e em especial € apresentadaagadiltteste no problema
do caixeiro viajante. Por fim, na secéo 4.7 sao apresentadagleracdes finais sobre o
capitulo.

4.1 Metodologia

O primeiro passo no desenvolvimento da versao paralelagdoitho concentrou-se
no teste de viabilidade de uso da bibliot@aaSA-Library Para tal, baixou-se a versao
disponivel no site indicado nas publicacdes (KLIEWER; TSCHOKID9).

Uma vez carregada a versao, tentou-se compilar a aplicagodisponivel junto a
biblioteca. Entretanto, pode-se notar que a portabilidgegeessa nos artigos nao estava
totalmente funcional. Algumas das instru¢des presentesaigo eram exclusivas para a
plataformaSolaris Apos realizado um estudo, foi possivel substituir essssUQdes por
outras compativeis com a plataforma presentechagtersdo instituto.

Apo6s compilar a biblioteca, partiu-se para a adaptacdo dgodsequencial do al-
goritmo de geracdo de CRN para o uso da biblioteca. Nesse paisse que com o
uso dessa biblioteca nao seria possivel implementar dseesursos presentes na versao
sequencial do algoritmo, tais como mudanca de tamanho dergnj resfriamento em
varias etapas, entre outros. Por esse motivo, concluimse qitilizacdo da biblioteca
néo seria possivel.

O segundo passo foi analisar as diversas propostas delizagies sugeridas pela
literatura. Para ajudar na escolha, foi verificada quabhseplataforma alvo para a ex-
ecucdo. Feito isso, chegou-se a conclusdo de que os anshieaie provaveis seriam
clusters com no maximo dois processadores cada no. Visto isso,neam-se as pro-
postas que se utilizava de uma Unica cadeia de Markov pos essam mais adequadas
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para ambientes de memaria compartilhada.

Dentre as propostas que utilizavam multiplas cadeias d&dvaa abordagem néo
iterativa foi descartada, pois ela possibilitaria apenases mais cadeias fossem explo-
radas ao mesmo tempo. Porém, ndo diminuiria o tempo de é&@¢gge era o objetivo
almejado). O uso de computacdo especulativa também foiwdado devido ao fato de
ser possivel apenas um pequeno grau de paralelismo e dexeleasidade de grande
namero de comunicacgoes.

Sendo assim, sobraram trés abordagens: assincrona,nsingterativa e sincrona
hibrida. Destas, foram feitos alguns teste de comportantEntonvergéncia com a abor-
dagem sincrona hibrida (utilizando-se de uma simplificalg@oalgoritmos genéticos).
Esses testes mostraram que, devido ao grande niumero deeisagavolvidas e devido
a grande dependéncia de uma configuracao global (custo wiéizalgéo) para obtencao
da funcéo custo do problema em questéo, esse método ndamemaiado. Essa grande
dependéncia da hibridizacdo no calculo da funcdo custaooigzaque a abordagem assin-
crona também fosse descartada.

Deste modo, a abordagem de Mdultiplas Cadeias de Markov Simenmstrou ser a
mais apropriada para o problema em questdo. Uma vez seddei@rabordagem, partiu-
se para a adaptacao do algoritmo a ela. Nessa etapa ves&ogue, como o dominio
da simulacéo era conhecido, poder-se-ia explorar um mai@glismo através do uso
conjunto da abordagem selecionada com a de decomposicaorieia (AZENCOTT,
1992).

4.2 Distribuicado dos Dados

Para utilizar essa técnica, aproveitou-se do conceito ldéasé&itado na segéo 3.2,
em gue o universo onde os atomos estao inseridos é divididmatades menores. Na
hora da paralelizacdo do problema, cada processador fijgpanses/el por certa regido
do espaco, isso €, fica responsavel por executar suas #@srde@A sobre um conjunto
de atomos inseridos nas células sobre sua responsabilitedéigura 4.1 (a) pode-se
observar uma representacao dessa divisdo do espaco ondevensaidel) x 10 x 10
células é dividido entr& processadores.

Com essa divisdo do espaco, € possivel que todos os processadwolvidos ex-
ecutem iteracdes de SA independentemente. Porém, essaodgera alguns inconve-
nientes. Um deles diz respeito a mudanca de posicao dos stfogalizados proximo
a fronteira entre os processadores. Esse tipo de mudarmgéeratimediatamente no
processamento dos atomos localizados nas células somsasfi@ade de outros proces-
sadores. Para evitar esse problema, optou-se por criarnegiad neutra” nas fronteiras
daregido de cada processador. I1sso €, cada processadapeods modificar as posicoes
dos atomos localizados nas células do “interior” de sud@cedima representacao dessas
“regides neutras” pode ser vista na figura 4.1 (b).

Com o uso de regides neutras, péde-se garantir que movinn#iemMos proximos
as fronteiras nao interferissem em outros dominios, emi@tessa restricdo ndo possi-
bilitava a simulacédo de movimentos dos atomos localizadesas regides. Para resolver
esse problema, a cada sincronizacao dos dados entre osgadores, essa regido é deslo-
cada nos eixos, y e z. A Figura 4.2 ilustra o funcionamento desse esquema, emejue s
observa que a cada passo as regides neutras mudam de Ingadd@om que todos 0s
atomos tenham direito a se movimentar.

Uma duvida proveniente do uso dessa técnica é se a dis&ibdigs probabilidades
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Figura 4.1: Distribuicdo da regido do espaco entre 0s psadeses
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Figura 4.2: Funcionamento do deslocamento da area de sedpbdade de cada pro-

cesso
de escolha entre cada atomo continua uniforme. Para veifams realizou-se um estudo

tedrico sob a probabilidade de cada escolha.

Primeiramente verificou-se a probabilidade de escolhadiz €@mento em uma dis-

tras. Nesse tipo de digfiyua probabilidade de cada

6es neu

tribuicdo sem uso de regi

valor ser escolhido é inversamente proporcional ao nUmera

emplo, em um caso em que se possa escolher &htralores distintos, a probabilidade
é fle Sendo assim, pode

de cada valor ser escolhido
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determinado valor é de:

1
P(Z-) =—-—xF (42)
v
ou
E
v

Para calcular a probabilidade de escolha de cada valor emstema com regides
neutras e deslocamento, considerou-se que escolhas citadas acima seriam divididas
emv etapas. Portanto, em cada uma dessas etapas seriam M;zasbolhas. Além
disso, em cada etapa um dos valores estaria na regido nisgtiag, esse valor seria
impossibilitado de ser escolhido. Sendo assim, cada umwossa — 1 valores teriam
a probabilidade de escolha igual—_bl- e o valor na regido neutra teria a probabilidade de
escolha igual a zero.

Considerando-se, entdo, que cada valor tem a probabiIicdaaelec«blhavi—1 emv — 1
etapas e dé em outra etapa, e que a cada et%pzascolhas sao efetuadas, ao término das
v etapas a quantidade de escolhas de cada valor pode ser dado po

L X E (4.4)

v—1 )

P(,‘) = (U—l) X

ou simplificando

Portanto, como a equacéao 4.5 é igual a 4.3 pode-se garaati guobabilidade de
escolha de determinado valor na versdo com regifes neutiedaamento é a mesma
gue na versdo sem regides neutras e deslocamento pararnadacsio cujo nimero de
etapas € divisivel pelo nimero de valores. Quando esse atn@eré divisivel, um pe-
gueno residuo restara para alguns valores, porém, conmmgeta o numero de etapas é
muito maior que o numero de valores esse residuo sera mujteepe, nao interferindo
0 balanceamento.

Para ilustrar a analise tedrica foi realizado um testeqatEsse teste consistiu em
fazer10000 escolhas aleatorias entté valores possiveis, representando o sistema sem
regides neutras. O grafico 4.3 mostra o histograma dessalk@&scPode-se observar que
a distribuigéo é bastante uniforme, ficando todos os vajm@smos al000.

Posteriormente foi realizado um teste para simular asesgiéutras. Para tal, foram
feitas5 simulagbes com000 escolhas cada uma. Em cada esca@llvalores foram tor-
nados indisponiveis, isso €, as escolhas aleatérias ficasirias apenassvalores. Na
figura 4.4 sdo apresentadas as distribuicbes das escokbhasinaulacdes. Nota-se que
as escolhas estéo distribuidas de forma uniformes nakores disponiveis e 0s outrds
valores, referentes a regido neutras, estao zerados.

Por fim, somou-se as escolhas obtidas em cada unfasiasilacfes, obtendo-se 0s
valores representados na figura 4.5. Nela pode-se obsemwa goma das simulacdes
gera um histograma uniforme, com valores concentradosmodao valor1000. Esses
dados foram representados juntamente com os dados obéid@sséo sem regides neu-
tras através de um gréafico quantile-quant{@IN, 1991). Esse gréafico pode ser visto
na figura 4.6. Observa-se que os pontos do gréafico estdogmatinte alinhados com a

LEm estatistica o quantile-quantile € um método para didigaograficamente as diferencas entre duas
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Figura 4.3: Histogramas das escolhas em um sistema semesewdtras

Figura 4.4: Histogramas das escolhas em um sistema conesegglitras (as diferentes
cores referem-se a cada uma das etapas mostradas na figura 4.5

reta que formab5° com o0s eixos e que seu coeficiente angular & 689, mostrando as-
sim, que as duas distribui¢cdes sao equivalentes. Senado, @ssn o teste pratico pode-se

distribuicdo probabilisticas. Quando as duas distrilrg@io equivalentes, o gréafico sera representado por
uma reta.
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ilustrar o que a andlise tedrica previa, o sistema com regiéetras juntamente com o
deslocamento permite que os valores sejam escolhidos cogsmanprobabilidade do
gue com o sistema sem regides neutras.

1200
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W 5° Simulagéo
W 4? Simulagao
600 @37 Simulagéo
W 2° Simulagdo

o112 Simulagdo

400

200
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Figura 4.5: Histogramas da soma das escolhas com regidgaseas diversas etapas
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Figura 4.6: Grafico quantile-quantile entre os resultadosatsdo sem regides neutras
(uniforme) e com regides neutras

4.3 Sincronizacao dos Dados

A primeira abordagem para a sincroniza¢do das posi¢coestolo®s entre 0s pro-
cessadores foi feita de maneira centralizada. Isso €, acmaganto de passos, todos
0s processadores enviavam a posicdo dos atomos sobre paasadslidade para um
processador central. Esse, por sua vez, era responsaaelmpab de todo o dominio e
redistribuia esse dominio para os demais processadorgglol® fato de que, para se
garantir a convergéncia dos dados, eram necessarias aapdes com grande frequén-
cia, essas comunicacfes tornaram-se custosas, geranddiciéracia paralela inferior a
desejada.

Essa menor eficiéncia tinha dois fatores principais. O prordgeles era a comuni-
cacao em si. Uma vez que existia um processador centralizadforme o niumero de
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processos ia aumentando, maior era esse custo. Outro rigbactante dizia respeito
a necessidade de refazer a hibridizacdo dos atomos de tadtema. Esse processo
tornava-se muito custoso a medida que se aumentava o numatordos.

Para melhorar o desempenho sem perder qualidade nhumériecéssario alterar o
funcionamento das sincroniza¢fes. Para tal, criaram-4isendeeis delas. Um deles (o
gue ocorre com menos frequéncia) € 0 mesmo existente naovangérior, entretanto
ele passou a ocorrer em espacos de tempos maiores. Na tegéénque este ocorria
anteriormente foi introduzida uma nova sincronizacdoafEss vez de ser centralizada
em um unico processador ocorre de forma distribuida. Nelda rocessador envia
para os processadores vizinhos o conjunto de atomos ladaizna fronteira entre eles.
Deste modo, ndo se tem mais um processador centralizadeonasmo a necessidade de
hibridizacdo de todos os 4&tomos do sistema, basta reatigartarefa com os recebidos.

Uma vez introduzida essa nova sincronizacdo, pode-sevalbbsgue o sistema de
deslocamento citado anteriormente além de evitar que &t@osicionados nas regides
neutras ndo sejam explorados, permite que o nimero de negIssdagcadas entre 0s pro-
Cessos seja muito menor. Isso se deve ao fato de que as mepag@sam ser enviadas
apenas para uma direcéo, visto que os dados da fronteirardadinecao ja pertenciam
ao mesmo processo. Na figura 4.7 esta ilustrado um exemplmaete bidimensional
de um sistema que demonstra porque os dados precisam sat@napenas para uma di-
recdo. Nele observa-se a area sobre responsabilidadeadearélculo antes e depois do
deslocamento, e, pode-se notar que a esquerda, ndo housesaidade de dados prove-
nientes de outros processadores. Sendo assim, para orfam@ato do sistema, basta
gue os dados do processador posicionado a direita sejaadesviCabe lembrar também
gue, esse sistema de deslocamento torna-se eficiente parpreblema, devido ao fato
do acesso aos dados ser ciclico, isso €, os atomos posiagonasd ultimas colunas do
sistema fazem ligacdes com os atomos localizados nas paisr@lunas como se estas
estivessem diretamente ligadas entre si.

Dados Necessarios para calculo Dados Necessarios para calculo
Area sob responsabilidade Area sob responsabilidade

(a) Antes do Deslocamento (b) Depois do Deslocamento

Figura 4.7: Areas necessarias para o calculo antes e depdestbcamento

Na figura 4.8 estdo ilustradas as comunica¢fes necessargsqra de informacdes
num sistema convencional e num sistema com deslocamenta-sd@ue, para casos em
gue existe divisdo em apenas um eixo 4.8(a), 0 numero de genrsaai de 2 para 1; no
caso de divisbes em dois eixos 4.8(b), de 8 para 3; e no caswisi@ed nos trés eixos
4.8(c), de 26 para apenas 7.



43

A
A
v
v

v v

(a) Divisédo em apenas um eixo (b) Divisdes em dois eixos

(c) Divisbes nos trés eixos

Figura 4.8: Mensagens trocadas no sistema convencionatenmaeslocamento

Nessa etapa de sincronizagéo, além de trocar os dados cootesgadores vizinhos,
também é feita a atualizacdo da energia global do sistemaeudausto de hibridizacao.
Para isso, cada processador calcula os valores da sua dat@ad@o e através do co-
mandoMPI_Allreduce o somatorio de todos os valores parciais sao enviados a todos
0s processadores. Assim sendo, os processadores tem @nattializada da posicao
dos atomos de sua area de atuacao e o valor global da eneigiaiacao do sistema.

A sincronizacao centralizada, embora menos eficiente, oidcetirada do sistema
devido a necessidade de execucao da rotina de mudanca dthtacha universo. Por
essa funcdo necessitar obrigatoriamente do conhecimentalds os atomos do sistema,
tornava-se inviavel realiza-la em paralelo. Portantoywegitou-se essa sincronizagao para
executa-la. Além disso, essa sincronizagdo torna-sets, a partir dela todos os pro-
cessadores compartilham do mesmo estado global e podein segs execucdes com
um estado mais atualizado.

Cabe salientar que, embora a estrutura de cada atomo segdBpor varios cam-
pos, optou-se por fazer o envio apenas de sua posi¢cdo namdspacdenadas, y e z2).
Isso se deve ao fato de que mesmo que as demais informacéesifesviadas, as mes-
mas precisariam ser atualizadas no novo processador. &esilo, enviando-se apenas
as posicdes, o custo do envio dos dados ficou menor e o tempmdespamento das
informacdes ndo enviadas permaneceu igual.

4.4 Implementacéo

A paralelizagao foi implementada em linguagem C com o usadll®teca de troca
de mensagens MPI. Na Figura 4.9 esté representado um pséeligtndessa implemen-
tacdo. Nele vé-se que um processo principal realiza adeaitos parametros (linha 2) e o
posicionamento dos atomos (linha 3). No arquivo de par@asetiém das informacdes
contidas no programa sequencial, foram introduzidas nmégdes referentes ao nimero



if rank==0then
le_parametros()|€ parametros de entrada do sistefna
posiciona_atomos()gosiciona os atomags

end if

for proc=0to NR_PROC — 1do
temperatura = temp[procjficializa a temperaturp
Max_iters = (Max_Steps[proc]/size/Pas_Independ);
for iter = 0to Max_iters do

if iter%RESIZE UNI_EACH == 0then
recolhe_dados();drocessadores enviam dados processo 0O
muda_tamanho_universo(ifuda tamanho do universo

distribui_dados();processo 0 distribui posicdo dos atomos para demais processos

do_cells();fcoloca cada atomo em sua célpla
hibri_all();{refaz a hibridizacdo dos atomps
else
troca_dados()#foca posicao com vizinhps
hibri_novos();hibridiza atomos recebids
desloca_area()desloca a area de atuacho
sincroniza_energia()gincroniza a energia do sistefna
sincroniza_hibri();Sincroniza a hibridizacao do sistefna
end if
tote();{calcula a energia total do sisterha
for passo = 010 Passos_Independ do
at = atomos[rand(NATM)];pega um atomo aleatoriamefhte
E_local = local_energy(at)cglcula a energia local
Hibri = hibri_cost(at);falcula o custo de hibridizacdo
at—x = at—x + randf()*MAX_DESLOC;{desloca o &tomo na direcag x
at—y = at—y + randf()*MAX_DESLOC;{desloca o atomo na dire¢aqd y
at—z = at-z + randf()*MAX_DESLOC;{desloca o atomo na dire¢ad z
atm_ hibri(at);fe-hibridiza o atomo atual
E_local_new = local_energy(atg:élcula a energia locdl
Hibri_new = hibri_cost(at);§¢alcula o custo de hibridizacdo
dE = E_new - E_old§alcula a variagdo de energja
dH = Hibri_new - Hibri_old;{calcula a varia¢éo do custo de hibridizagao

dfc = (1.0f - COST_HIBRI)*(dE) + COST_HIBRI*(dH); §alcula a variacdo da FE

if aceita(dfckhen
atualiza_posicao()dtualiza a posi¢éo do atorho
else
desfaz_movimento()yolta 0 &tomo posicao anteripr
end if
temperatura = temperatura\* { diminui a temperatura do sisterha
end for

end for

: end for

: recolhe_dados();drocessadores enviam dados processo 0O
. if rank==0then

gera_saida();dera arquivos de saida

: end if

Figura 4.9: Algoritmo paralelo para geracao de CRN
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de divisdes em cada eixo e o intervalo entre cada sincrcozagrcial (um exemplo do

arquivo de entrada pode ser visto na figura 4.10). ApoOs adeéposicionamento dos
atomos, cada processo inicia um conjunto de etapas dearasfito do sistema (linha
5). Define-se a temperatura inicial da etapa (linha 6) e keI o nUmero de iteracbes
executadas por cada processo (linha 7). O numero de itaré&cdado em funcdo da
guantidade de passos informados no arquivo de entraday@messgos envolvidos e o dos
passos independentes do sistema.

O passo seguinte consiste em um laco que controla as iterdo@stema (linha 8 a
43). A cada iteracao do laco verifica-se se a iteracdo atualénea iteracdo de mudanca
do tamanho do universo (linha 9). Caso seja, os dados sadidmopara o processo de
rank O (linha 10), esse executa o procedimento de mudanca (libhea énvia os dados
de volta aos demais processos (linha 12). ApGs recebidesdws dos processos colocam
cada atomo em uma célula (linha 13) e fazem a hibridizacaarssnos (linha 14).
Caso nao seja uma iteracdo de mudanca do tamanho do univepocessos trocam as
posicdes dos atomos apenas com 0s processos vizinhoslihiam seguida, realiza-se
a hibridizac¢do dos novos atomos recebidos (linha 17), desde a area de atuacgéo (linha
18) e calcula-se a energia total do sistema (linha 19) e @ dsesthibridizagéo global
(linha 20). A partir desse ponto, cada processo faz um ctmpmpassos independentes
de SA (linhas 23 a 42), selecionando os atomos de suas reapeaeides. Apos isso,
volta-se ao inicio do lago onde novos passos sdo executAddsn da execucéo, todos
processadores enviam as posi¢cdes dos seus atomos parasspomr central (linha 45)
gue 0s une e gera os arquivos de saida (linha 47).

<main>
titte=Simulacéo teste paralela # Titulo da simulagéo

<system>

atoms=1024 # Numero de &tomos

cost_hibri=0.30  # Parte do custo final referente a hibridiz acao
prop_sp3=0.8 # Proporcdo de atomos sp3

prop_sp2=0.2 # Proporcdo de atomos sp2

DIV_X=2 # Divisdes no eixo X

DIV_Y=2 # Divisbes no eixo Y

DIV_Z=2 # Divisdes no eixo Z

troca_atm=100 # Numero de iteracdes entre cada sincronizag do parcial
<params>

resize=500 # Intervalo entre cada mudan¢a do tamanho do univ erso
<annealing>

steps=1e8(0.05, 0.88, 0.07) # Numero de passos de cada etapa

temp=(le4, 4, 0.5, le-3) # Temperatura inicial e final de cad a etapa

Figura 4.10: Exemplo do arquivo de entrada para o sistenzgbar

4.5 Numero de processadores em funcdo do nimero de atomos

Como foi citado anteriormente, o0 método proposto de paralgiio trabalha com a
divisdo do dominio do sistema. Essa divisdo gera restrigdasto ao nUmero maximo
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de processadores que podem ser utilizados com certa cadentieé atomos. I1sso deve-se
ao fato de que, se o sistema a ser simulado possuir um numguerpede variaveis e
um numero grande de processadores forem utilizados, cadegsador ficara reponsavel
por um pequeno numero de variaveis a cada conjunto de iegagédendo, assim, ndo
conseguir realizar sua tarefa com eficiéncia.

Além dos dados serem divididos entre varios processadamsasténcia de regibes
neutras também diminui o nimero de variaveis que cada Eades pode manipular.
Dessa forma, ao escolher o numero de processadores aigadotiesses cuidados devem
ser tomados.

Para o problema de geracao de redes aleatérias continuasbdaa, € interessante
gue o numero de &tomos que cada processador possa margjafaele menos a metade
do numero de passos independentes que ele realiza. Potees® aumero de atomos
manipulaveis por cada processador através da seguintal&rm

s—2D, s—-2D, s-—2D,
a D X D, X D. X 0, (4.6)
em ques € o numero de células em cada dimengap,é o numero de divisbes no
eixoz, D, € o nimero de divisbes no eiyp D, € o nimero de divisdes no eixed € a
densidade do sistema.
s, por sua vez, pode ser definido como

5| A
Ve 4.7
S 57 ( )

em que A € o numero de &tomos presentes na simulacao.

4.6 Generalizacao da técnica de paralelizacéo

Embora a solugéo apresentada nesse capitulo tenha sidwale&ta especificamente
para a paralelizacdo do algoritmo de geracdo das CRN ela potectmente general-
izada a fim de ser aplicada na paralelizacao de outros prableaseados em SA. Para
gue isso possa ser possivel, é necessario que o problensadignimas caracteristicas
especiais. Sao elas:

e Possibilidade de agrupamentos de variaveigpara que se possa aplicar a divisdo
do dominio € necessario que as variaveis do problema possadivalidas em
subconjuntos, que serdo distribuidos entre os processadBrinteressante, tam-
bém, que seja possivel descobrir quais variaveis possuenagdo direta com as
variaveis localizadas nos demais processadores.

e Possibilidade de mudancas de curto alcanc@& de suma importancia que o prob-
lema a ser paralelizado possibilite a realizagdo de mudateaurto alcance, isso
€, mudancas que interfiram apenas (ou principalmente) i&orkxgal a cada pro-
cessador. Essa restricdo permite que as sincronizac@e®siprocessadores sejam
feitas com um intervalo maior, aumentando assim a efici@earalelizacao.

e Possibilite acesso aos dados de forma ciclicassa caracteristica permite que se
possa aplicar o deslocamento da area de atuacao de forneatefig@ossibilitando,
assim, que variaveis presentes nas regides neutras sgporaehas.
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Nas proximas subsecdes sera descrito como seria possipehad paralelizacéo pro-
posta nesse trabalho ao problema do Caixeiro Viajante. Nsegéb 4.6.1 sera apresen-
tada a descricdo do problema de Caixeiro Viajante, na subge6® sera descrito o
algoritmo sequencial para o Caixeiro Viajante utilizando&spor fim na subsecéo 4.6.3
serd apresentada a proposta de paralelizacéo utilizagdoiad proposta nesse trabalho.

4.6.1 Problema do Caixeiro Viajante

O problema do Caixeiro Viajante consiste em: dado um certoendie cidades e
um conjunto de custos referentes ao deslocamento entreciizaes, definir o melhor
caminho possivel (menor custo) que passe exatamente uneamveada cidade e retorne
a origem (CAMPELLO; MACULAN, 1994).

Na figura 4.11(a) é apresentado um conjunto de cidades e tiss @ssociados ao
deslocamento entre elas. Pode-se observar que o melhaortmaqie satisfaz o problema
é o caminhd = {1, 2, 3,4, 5, 1} que tem um custo igual@e esta representado na figura
4.11(b).

(@) Caminhos disponiveis entre (b) Caminho 6timo
as cidades

Figura 4.11: Exemplo do funcionamento do problema do Caindajante

4.6.2 Algoritmo sequencial do Caixeiro Viajante utilizand SA

A implementacg&o sequencial do problema do Caixeiro Viajatitzando SA pode
ser descrita através do seguinte conjunto de passos:

e A partir das informacdes das ligacdes entre as cidadesdfigi2(a)), gera-se uma
configuracéo inicial através da escolha de um caminho aleajide passe por todas
as cidades (figura 4.12(b));

¢ Inicia-se um laco para controlar os passos do SA,;

e A cada passo do laco seleciona-se duas ligacoes e faz-senatpedio dessa lig-
acao, como representado na figuras 4.12(c) e 4.12(d);

e Uma vez feita a permutacéo, a funcdo custo da nova configuéacdiculada. Para
esse problema, pode-se considerar a fungcdo custo como eesmmatério dos
custos do caminho percorrido.

e Apoés calcular a funcao custo, verifica-se se 0 novo caminpoa¥ado pelo critério
de Metropolis;

e A simulacdo deve ser executada até que algum critério ddgpama satisfeito.
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(©) (d)

Figura 4.12: Caixeiro Viajante Sequencial

4.6.3 Proposta de paralelizacdo do problema do Caixeiro Vjante

Para aplicar a proposta de paralelizacéo descrita nessghineao problema do caix-
eiro viajante alguns conceitos devem ser adaptados. S&io ele

Como no problema do caixeiro viajante ndo existe exatamentdaminio a ser
dividido, pode-se mudar esse conceito através da divis@imndeaminho. Isso €,
um processador principal cria um caminho inicial aleatgrie passe por todas as
cidades. Esse caminho, por sua vez, é subdivididdvgpartes, e cada uma dessas
partes € enviada para um processador que tratara essa@ardeseu “dominio”
(figura 4.13(a));

As regides neutras, para esse problema, séo as cidadézddaalna fronteira entre
dois processadores, isso €, cidades que fazem ligacédo doas tacalizadas em

processadores diferentes (figura 4.13(b)). Essas ligag@@i®sievem ser alteradas
no processo paralelo;

Cada processador faz as alteracfes no percurso e as avadiatsgma subdominio
gue a ele compete (mudanca de curto alcance);

As mensagens trocadas em cada sincronizacao intermedi#ea respeito as lig-
acOes entre as cidades proximas as fronteiras (figura #).13(c

Uma vez realizada a sincronizagao intermediaria, a areadke grocessador deve
ser deslocada (figura 4.13(d));

No processo de sincronizacao global, por sua vez, cadagsader envia seu per-
curso atual para todos os outros processadores. Dessa forua processadores
passam a conhecer todo o percurso, tendo assim, uma visdaatualizada do
problema.
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Processador 1

(a) Dominio dividido entre dois pro- (b) Regibes neutras em destaque
cessadores

—
Processador 1
Processador 2
R ——

(c) Dados enviados na sincronizacdo (d) Nova area de atuacdo apds deslo-
parcial camento

Figura 4.13: Caixeiro Viajante Paralelo

Observa-se, portanto, que com pequenos ajustes, poddiessr aptécnica descrita
nesse trabalho em outros problemas que utilizam SA e ateadaestricbes descritas no
inicio dessa secao.

Como restricdo de paralelizacdo para esse problema, padesiderar que o nimero
de cidades manipulavel por cada processador ndo deva ser quera metade do nimero
de passos independentes. A férmula para obtencédo do numeidadies: manipulavel
por processador é:

c= g — 2, (4.8)
p

em que ' € o numero total de cidade®® numero de processadores.

4.7 Consideracdes finais

Nesse capitulo foi apresentada a paralelizacéo do algotiéngeracdo de redes aleatorias
continuas de carbono. A abordagem de paralelizacdo adofexdae enquadra direta-
mente em nenhuma das citadas na sec¢éo 2.2.3, mas, podessderama uma adaptacéo
do método de Multiplas Cadeias de Markov Sincronas Interafivdiferenca entre elas
esta relacionada a area de atuacao, sendo que, na apraseritacbrmente todos os pro-
cessos podem modificar todas as variaveis e, na adotadaagatde cada processo é
limitada a certas variaveis.

Essa escolha possibilitou que um paralelismo maior fogsem@do (todos os movi-
mentos feitos séo efetivos e ndo apenas o do processadoe gaeisnelhor, como nos
casos citados na literatura). Entretanto, para tal, foessfria a criacdo de novos pontos
de sincronizagédo, os quais tornaram o sistema néo tao fueato o esperado.

Também foi apresentada nesse capitulo a generalizacaoputzspa de paralelizacéo,



50

para que esta possa ser utilizada em outros problemas basra&A. Pdde-se observar,
atraveés do exemplo da paralelizacdo do problema do Caix@jarn¥e, que a adaptacao
a novos problemas pode ser feita de forma simples, sendagpenessario a mudanca
de alguns conceitos.

No proximo capitulo serd apresentada uma verificacdo dokaéss numéricos obti-
dos com a versdo paralela, bem como uma andlise teéricaaaobreplexidade do algo-
ritmo.
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5 VERIFICACAO NUMERICA, ANALISE TEORICA E EX-
PERIMENTAL

Nesse capitulo sdo apresentados dados obtidos atravélizdgd da versdo paralela
do algoritmo de geracao de redes aleatorias continuass Hades sdo utilizados para
comprovar a equivaléncia da qualidade numérica da soluayadgta em relacéo a solugéao
sequencial. Também sera apresentada a andlise do custatacimpal agregado com a
paralelizacdo. Através dessa analise pode-se verifichagsaalabilidade maxima dessa
solugéo, bem como a eficiéncia em cada configuragéo.

Esse capitulo esta dividido da seguinte forma: na seca@b.amesentados os dados
gue comprovam a qualidade numérica da versao paralela agdiosh versao sequencial;
na secdo 5.2 sao definidas as formulas para obtencdo do oaspotacional existente
nas execucdes da simulacdes; na secao 5.3 sdo apresestédiasudas do sobrecusto
computacional proveniente da paralelizacdo e os possiafises para as variaveis de
controle; na segéo 5.4 é realizada a analise das formuléa e feerificacéo experimental
de seu comportamento; por fim na secao 5.5 séo feitas algumsisieracdes finais sobre
o capitulo.

5.1 Verificacdo numérica

Para ser verificada a equivaléncia numérica dos resultditmos através do uso da
versao paralela do algoritmo foi realizado um conjunto deutacdes com essa versao.
Essas simulac@es foram realizadasclastersdo Departamento de Informatica e Depar-
tamento de Fisica e Quimica da Universidade de Caxias do 88)¥ noslustersdo
Instituto de Informética da Universidade Federal do Rio @eatlo Sul (UFRGS). Esses
clusterstém as seguintes configuragdes:

e Polentao: clusterdo Departamento de Informética da UCS, composto de 21 com-
putadores, sendo 1 servidor e 20 nodos de processamentofiguracao de cada
um dos computadores ddusteré a seguinte: Intel Pentium IV HT 2.8Ghz HT,
512Kb de memoria cache, 1024Mb de memoéria RAM, 40Gb de digaori To-
dos os computadores possuem Sistema Operacional ScikmtificlV com versao
do Kernel 2.6.9-42.0.10 e a interconexdo dos mesmos é fedaea de uma rede
local do tipo Fast-ethernet.

e Hal: clusterdo Departamento de Fisica e Quimica da UCS. [Ekssteré com-
posto por 12 computadores sendo: 1 servidor Intel PentiuriMm3.0Ghz, 1024Kb
memoaria cache, 1,5Gb de memdria RAM, 40Gb de disco rigido,atos Intel
Celeron 2.66Ghz, 256Kb de memdria cache, 40Gb de disco rggidaodo Intel
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Pentium IV 2.8Ghz Dual Processor, 1024Kb memoéria cach&l e memoria
RAM, 40Gb de disco rigido. Todos os computadores possuemstiens&i opera-
cional Scientific Linux IV com Kernel 2.6.9-42.0.10 e a irti@nexdo dos mesmos
é feita através de uma rede local do tipo Fast-ethernet.

e LabTeC: clusterdo Instituto de Informatica da UFRGS. Esdasteré composto
por 20 nodos biprocessados Intel Pentium Il 1.13Ghz, 1@2dtemoria cache,
1,0Gb de memdria RAM, sistema operacional Debian com Keritek2a inter-
conexao dos mesmos € feita através de uma rede local do spetRarnet.

e Corisco: clusterdo Instituto de Informética da UFRGS. Esse cluster € composto
por 14 nodos biprocessados Intel Pentium 1l 1.2Ghz, 1024i€moria cache,
512Mb de memodria RAM, sistema operacional Debian com Kerrgek2a inter-
conexao dos mesmos € feita através de uma rede local do tjpbiGethernet.

O motivo da utilizacdo de recursos da UCS para a validacao neardeu-se devido
a parceria firmada entre os pesquisadores dessas duasgdiestpara a realizacdo desse
projeto.

Para essa etapa de verificacdo, fatores referentes a aficiéais como tempo de
execucdo speedupnao foram levados em conta devido a heterogeneidade dasosc
utilizados, ficando, essa etapa, concentrada apenas enaiTop resultados numéricos
obtidos na verséo paralela com os obtidos na versédo segliekatores de eficiéncia
serdo tratados nas se¢des 5.2 a 5.4 onde os testes forartadreem um ambiente mais
homogéneo.

Sabe-se que, certas propriedades estatisticas das poastbéGEcas podem ser com-
paradas com o intuito de validar a versao paralelizada dwiadgp. Em particular, as dis-
tribuicées angular e radial dos atomos fornecem imporsantermacdes da microestru-
tura das redes, e podem apontar para uma eventual distoigda pela paralelizacao.

Para comparar os resultados entre a verséo sequencial €ha paralela do sistema,
gerou-se, com a versao paralela, um conjunto de redes donté24 e 2048 atomos.
Essas redes foram distribuidas eritre 108, 5 x 10% e 1 x 10 iteragGes, e foi definido
que as redes geradas deveriaml®6f; sp3. Em seguida, selecionou-se a rede Gms
atomos gerada corh x 10 iteragdes, ja que uma rede serial PS8 atomos, gerada
com?2 x 10 iteracGes, tinha sido gerada anteriormente. Apesar diista @strutura ter
sido obtida com o dobro do iteracdes, a Unica grandeza tlageedes que deve mudar é a
largura da distribuicéo angular, e ndo a forma das disgii®s. Por isso, essa comparagao
é valida.

A distribuicdo angular mede a frequiéncia que um determidadmilo € observado
entre duas ligacGes adjacentes. Para o caso de re@igssp®, é de se esperar que essa
grandeza tenha uma forma sinodal em torno do angulo delemil09.4°. A largura da
distribuicdo mede a aleatoriedade da rede gerada e, camemente, a estabilidade do
material criado. Se a estrutura fosse cristalina, como so da diamante, o Gnico angulo
observado seria o d€)9.4°, e a distribuicdo seria apenas um pico nesse angulo.

Ja adistribuigéo radial informa o nimero de atomos obses/ad redor de um atomo,
para uma determinada distancia. Nesse caso, para redabrass deve-se observar ape-
nas uma sequéncia de picos em posi¢cdes bem definidas, jangueateriais cristalinos,
0s atomos estdo espacados de forma regular uns dos outrage@es aleatorias, esses
picos devem se alargar, a distancias suficientemente graselsobrepor completamente.
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J& que o algoritmo utilizado para gerar as redes é estazafititiacdes nos valores
das distribui¢cdes radial e angular séo inevitaveis. Paaereesse ruido, as distribuicbes
foram submetidas a um filtro gaussiano.

Como se pode observar na figura 5.1, a distribuicdo angulateotdm o algoritmo
paralelizado apresenta uma largura um pouco superioradaealbtido em redes geradas
de forma serial. Porém, esse fato deve-se basicamente ayméeduzido de iteracdes
utilizadas para gerar a rede paralela. A forma da distrdlmug a mesma nas duas situ-
acles, o que indica que a paralelizacdo do algoritmo ndoefe®o a uma determinada
configuracéo de angulos.

De forma semelhante, a figura 5.2 indica uma grande semelilegntie a rede serial e
a paralela. A diferenca principal entre elas parece seindrig de flutuagdes estatisticas
de posicdes atdbmicas, e ndo de uma distor¢do na geometrdanoss introduzida pela
paralelizagéo.

Comparacéao da Distribuicdo Angular

180 " T T T T
Serial
Paralelo

160 1

140 - g
120

100

60 I

Frequéncia (unidades arbitrarias)

40

20

0 I I I 1
60 80 100 120 140 160

Angulo (grau)

Figura 5.1: Comparacéo da distribuicao angular entre a wegsdliencial e a verséo
paralela

Diante desses resultados, pode-se garantir que o comgortiaencontrado na versao
paralela do sistema é equivalente ao da versao sequerenalo &ssim, a versao paralela
pode ser utilizada pelos fisicos sem que ela introduzardés observaveis ao sistema.

5.2 Custo computacional

Nessa secao e nas que seguem, sera realizada a anéliseodmoystitacional agre-
gado com a paralelizacdo do algoritmo de geracao de CRN por &A.dRr inicio a
definicdo das férmulas que descrevem esse custo, deveqsie: defi

e p: numero de processadores envolvidos na paralelizacao;
e n: numero total de iteracées;

e A: numero de atomos pertencentes a simulagéo.
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Comparacao da Distribuicdo Radial

1800 - T T T T T
Serial
Paralelo

1600

1400

1200

1000

800 E

600 |- | :

Frequéncia (unidades arbitrarias)

400 1

200 \ .

0 I I I I I
1 1.5 2 25 3 35 4

Distancia Radial (A)

Figura 5.2: Comparacao da distribuicbes radial entre a vexsdliencial e a versao par-
alela

A partir disso, o tempo total da simulac&o pode ser dado egéfudo somatorio dos
tempos das quatro fases do algoritmo. Sao elas:

e Execucdo de calculos

O tempo gasto por cada processador para executar as iRi@Esao de sua re-
sponsabilidad€l(.(A, p, n)) € dado em fun¢do do niumero de itera¢des que ele deve
executar ,/p) e o tempo de cada iteracat (A)).

T.(A,p,n) = (n/p). Ti(A),

em queT;(A) é o tempo médio de uma iteragédo.
T;(A), por sua vez, pode ser decomposto no somatorio de:

T,(A) =v.T+v.h+ a.A,

em que:

7 € 0 tempo de calculo da energia de cada atomo;

h € o0 tempo necessario para verificar se um atomo esta sufioiente prox-
imo a outro a ponto de poderem se ligar;

a € 0 tempo necessario para verificar a hibridizacdo de um atomo

v € 0 nimero de atomos presentes nas células vizinhas ao atooneestao.

Considerando-se uma distribuicao relativamente homogé&mea densidade meé-
dia dey atomos por célula e que séo consideradas como células agziak posi-
cionadas até 2 células de distancia nos eix@s z, temos:
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VEHXHX5XH=125.0.

Considerando-se que é relativamente constante e independente de outras var-
iaveis, podemos substituir, para efeito de simplificac&fémmulav.7 por I e
v.h por H. Dessa forma, podemos descrever o tempo de cada iterac@csenno:

Ty(A) =T+ H + a.A.

Comunicacéo entre vizinhos

O tempo gasto em cada comunicacao entre os processos gi#taao em funcao
do nimero de atomos e do numero de divisdes nos eix9sz (D,, D,, D, re-
spectivamente).

Para facilitar a explicacdo das formulas usadas para diethg nGmero de ato-
mos envolvidos nas comunicac¢des, define-se 0 nimero dasélul cada eixos)
como:

em que’ é a densidade média de atomos por células do sistema.

Nos préximos itens serdo mostrados o nimero de mensageasasde acordo
com o numero de eixos divididos e o tamanho dessas mensagefigura 5.3
ajuda identificar qual regido cada mensagem representa.

— Em simulac¢des em que exista divisdo em apenas 1 dos eixas)emrssario
0 envio de apenas 1 mensagen) contendo:

s? x 2.6 &tomos (figura (a)).
ou

a=2.0.5°.

— Em simulacdes em que exista divisdo em 2 dos eix0s, Serasaeices envio
de 3 mensagens1), sendo que elas contém, respectivamente:

= x 2.0 atomos (figura (b));

g—z x 2.5 &tomos (figura (c));
s.4.9 atomos (figura (d)).

Simplificando:

ou
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Figura 5.3: Representacdo dos atomos enviados em cada mensag

Como o produto das divisées nos 2 eixos € igual ao numero degsos
envolvidos, podemos simplificar ainda para

D D,
a=2.0.s. (s% + 2) .

— Em simulacdes em que exista divisdo em 3 dos €ix0s, Serasaeices envio
de 7 mensagensi), sendo que elas contém, respectivamente:
-5 X 2.6 atomos (figura (e));
Diy.Diz x 2.0 atomos (figura (f));
Do Dy X 2.6 atomos (figura (9));
7 % 4.6 atomos (figura (h));
= x 4.6 atomos (figura (i));
o x40 atomos (figura (j));
8.0 atomos (figura (k));
Simplificando:

vl
|e

S+S+S
"D, "D, D.

e
_I_
p|m
Sl
-
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<

S S S
_os (55
a <<Dw D, " D,
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ou

D,+D,+D D,.D, + D,.D, + D,.D
=24 (2 (FE T ey g g (B T e T ey g
¢ (8( D,.o,D. ) T D,.D, D, )+>

Como o produto das divisées nos 3 eixos € igual ao nimero degsos
envolvidos, podemos simplificar ainda para

a=2.0. (32.(

Considerando-se que para transmitir cada &tomo sao cordosidfloats(1 para
identificar o &tomo que esta sendo comunicado e 3 para repgesea posicao no
espaca, y, z) e que, para cada mensagem enviada, tem-se um custo dad#ténc

e um custo da vazag)(floats/segundo), o custo de envio de cada mensagem pode
ser obtido através da formula:

D.+ D, +D. D,.D, + D,.D= + D,.D.
T Oy ey g g (Bt Dy De )+4>.
p p

. 4.atomos
/J} —
p

Além do custo de envio das mensagens, existe o custo deib#gdd dos ato-
mos recebidos e o0 custo de colocacdo dos atomos em suagivespeélulas. O
primeiro é dado em funcdo do somatério dos atomos recebiddedas as men-
sagensd) multiplicado pelo custo de hibridizacéo de cada atoffip Ja o segundo
€ dado em funcao do numero total de atomésrultiplicado pelo custo de colo-
cacao de cada atomo em sua célujaTem-se assim:

a.H+ A.c.

Baseado nesses dados, a formula do tempo gasto em comurecaigios vizinhos
pode ser dado por:

4.
T(A a,m,n,p k) = M (m.u + ~a +a.H+ A.c) ,

k g

em quek € o intervalo de iteragbes entre cada comunicacgao.

Sincronizacao parcial da energia e da hibridizac&o

O tempo gasto para a sincronizacao parcial da energia e dditeigdo é dado em
funcdo do nimero de 4tomos e o niumero de processadoresidasol\Pode-se
dividi-lo em:

— Célculo da energia local e custo de hibridizag&o de cadagsader (', (A, p)):

Cp(A,p) = % F'+a).

— Tempo de sincronizagéo dos dados parciais e distribuicgonésmos:

(p—1) (2,”%).
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Para evitar que exista um novo ponto de sincronizacao, €geq@or executar essa
sincronizagéo juntamente com a troca de dados entre vizinAgsim o tempo
gasto para a sincronizacao parcial da energia pode ser dado p

n/p (A < 4))
(= T+a)+(@-1)(2u+=]].
2 (Swra) -1 (2
e Mudanca de tamanho do universo e sincronizagao total

O tempo gasto com a mudanca de tamanho do universo e com ansaagao
total dos dados é dado em fun¢éo do nimero de atomos e do ndenprocessos
envolvidos, sendo ele dividido em:

— tempo para enviar os dados para o0 processo principal

-0 (n55)

— tempo de mudancga do universo

rA+r1.A+ oA+ H.A.

em quer € o tempo de mudanca de posi¢cao de um atomo.
— tempo de distribuicdo dos dados

oo (o 24).

— tempo para hibridizagéo dos dados recebidos

H.A.

Pode-se assim definir o tempo para mudar o tamanho do unesisgronizacao
(Ts(A,n,p, k")) como sendo:

To(A,n,p, k') = (”k{,p) ((p —1). (Q.M + % + %) FAr+THa+ 2H)>

em quek’ é o intervalo de iteragcfes entre cada mudanca do tamanhadvedoam

Somando o tempo das quatro operac¢des acima tem-se:

T, =(n/p).I'+ H + a.A)+

(nép) (m-u L (% i H) +A.c) +

(”ép) (%.(F—l—a%k(p—l) (2u+%))+

(n/p) <(p—1). (2-u+%+%> +A(r+r+a+2H))
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ou

T, =(n/p).(C + H + a. A)+
M(m.u—l—a. (£+H) +A.c+§.(F+a)+(p—1) (2M+é>)+

k 8 B
(nl{{lp) (<p_1)‘ (2_M+%+%> +A(r+r+a+2H)).

5.3 Sobrecusto

Sabe-se que, quando apenas um procegses(a envolvido (execucao sequencial),
0 numero de mensagens trocadas pelos processos vizimhobdm como o tamanho
dessas mensagens € igual a zero. Portanto, pode-se escrever a férmula pamanjpct
sequencial como sendo:

Ty =n.'+ H+ a.A)+

z (A.c)+

%(A(T+T+a+2ﬂ)),

portanto, o sobrecusto da paralelizagéo pode ser dado por:

p.T, =T} :% (m./H—a. (%—FH) —|—%.(F+oz)+(p—1) (2u+%)>+

g (00 (20 554 57)).

Como se pode observar, o sobrecusto da paralelizacdo podeisialo em duas
partes principais. A primeira (que pode ser dividida em dudipartes) esta relacionada
com as comunicagdes entre vizinhos e a sincronizagao pdecenergia e da hibridiza-
¢do. Na subparte referente a comunicacao entre os vizilisasva-se que o fator prin-
cipal de crescimento esta ligado ao numero de atomos tredajjcsendo que, quanto
mais &tomos séo trocados, maior o custo. Deve-se lembrar quaefinido em funcao
do numero total de &tomos e o nimero de processos envolypiddanto, a medida que
0 numero de processos cresce, decresce 0 humero de atoocamoEoSendo assim, essa
parte torna-se bastante escalavel em termos de processbsdos.

Ja na subparte referente a sincronizagéo parcial da eredgahibridizacdo e na
segunda parte do sobrecusto (referente a sincronizagialtst dados), observa-se um
comportamento diferente. Pode-se notar que 0s termos comn i@gresentacao no custo
sdo(p—1) (2u)e(p— 1)(%) respectivamente. Esses termos tém seu crescimento direta-
mente ligado com o niumero de processos envolvigogevido a isso, quando o0 nimero
de processos cresce muito, essas partes tornam-se poal&versc

Defronte a esses dados, tem-se a necessidade de definoies\era e £’ de forma
gue respeitem as caracteristicas de cada parte, gerem o sobmecusto possivel e que
nao interfiram na qualidade numérica do problema.
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Para garantir a qualidade numérica, optou-se por definitay parak’ como sendo
algum valor entré.k < k£’ < 10.k. Esses valores além de colaborar para a convergéncia
do sistema, também permitem que os dois termos tenham unp@esmdo no sobrecusto
da paralelizacao.

O valor dek, por sua vez, pode ser definido pelo nimero médio de &tomae sob
responsabilidade de cada processo. Esse nimero pode iser atbavés da divisdo do
namero total de atomosij pelo nimero de processqs.(

p=2
p

Porém, quando o nimero de processos € muito pequeno, essemode ser muito
grande (principalmente em simula¢cdes com grande nimertod®s), podendo, assim,
fazer com que a simulacéo tenda para minimos locais e na@ paii@imo global, como
esperado. J& quando o niumero de processos € muito grandey@sicacdes tornam-se
muito constantes, fazendo, assim, com que a eficiéncia diepzacao seja prejudicada.

Uma alternativa é definik em funcdo de um percentual do numero total de atomos.
Testes mostram que, para obter uma boa eficiéncia na pzagbe e um bom resultado
numérico, esse percentual deve estar etife e 20% e ndo deve exceder em mais de
5 vezes o numero de &tomos sobre responsabilidade de cadsgoo&ssas limitacoes,
estdo novamente relacionada ao fato de evitar que o algodtmvirja para minimos
locais.

Baseado nesses dados, pode-se definir o sobrecusto miniane par 25 (quando
k=2 ek’ =10.k = 2.4), como sendo:

p &}

)

ou ainda, pode-se simplificar a formula, utilizando apersi®onos de maior repre-
sentatividade. Assim o0 sobrecusto aproximado pode seiidizfitomo:

p-I, =T :% (m.qua. <%+H) +é.(F+a)+(p—1) (2u+f>)+

5.a.n (4 10.n.u.(p—1 3.n.(p—1
p.T,— Ty ( +H)+ po-1)  3nlp-1)

A \p A 2.3

E parap > 25 (Qquandok = 5.% ek’ =10.k = 50.%) como sendo:

n
p.Tp — T1 =

(m-/“ra- (%JFH) +§-(F+Oé)+(p—1) <2u+%>)+
R

Simplificando a formula:

N @'Ib‘

ot
e
b

np (4 2.n.up.(p—1)  3mp.(p—1
p.Tp_Tlganp( +H>+ npp(p—1)  3nplp—1)

5A \ B 5.A 50.3
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5.4 Analise

Diante das formulas obtidas na secao anterior, pode-sevabsgie 0 comportamento
da paralelizacéo esté dividido em duas partes principajmireira delas acontece até o
uso de25 processadores. Nela observa-se que, mantendo-se 0 mesramrde atomos,

0 sobrecusto varia apenas em funcdo do numero de processaaolvidos. Por sua

vez, quando mais dg5 processadores estdo envolvidos, além do sobrecusto davido
maior nimero de processadores, tem-se também um sobreaussdo pelo fato de que

as sincronizac¢des sdo mais préximas umas das outras.

Para corroborar esses dados, foi realizada uma simulacétuster LabTeC. Esse
cluster pertence ao Instituto de Informéatica da Universidade Fddkr Rio Grande do
Sul. Ele é composto por 20 nds bi-processados Pentium IGHAcom 1 Gb de memoéria
RAM cada. A interconex&o dos mesmos € feita através de umdastie-thernet.

A simulacao foi feita utilizando-se048 atomos variando-se o0 numero de proces-
sadores. O numero de iteracdes foi limitad® a 10°. Esse numero de iteracdes ndo é
suficiente para convergir em um estado estavel, mas € satisfpara analisar o com-
portamento da paralelizacédo. Os testes foram realizadeszZ2® com cada configuracao,
sendo apresentadas as médias desses valores, descagamaoaior e menor tempo.
Os valores para o desvio padréo ficaram abaixd%ela média, exceto na distribuicéo
2 x 1 x 1 que teve esse valor iguaka7%.

Os dados obtidos na simulagédo podem ser observados na fabelsela esta rep-
resentado o niumero de processadores, a distribuicdo dosamdgquantas divisbées no
eixox, y e z respectivamente), o tempo de execucdo, o sobrecustodqieid multipli-
cacdo do tempo paralelo pelo numero de processadores eloglgubtraido do tempo
sequencial), apeedugobtido pela divisdo do tempo sequencial pelo tempo paradeh
eficiéncia (obtida pela divisdo dpeedugelo nimero de processadores envolvidos).

Tabela 5.1: Valores referentes as execucdes da versaelpatal algoritmo com difer-
entes configuracéo

Processadoreg Distribuicdo | Tempo (s) | Sobrecusto (pTp-T1) | Speedup | Eficiéncia
1 1x1x1 1670, 8 - 1,00 100, 0%
2 2x1x1 1025, 8 370,4 1,64 81,9%
4 4x1x1 463, 6 182,3 3,55 90, 2%
4 2x2x1 470,3 209, 7 3,64 88,9%
8 2x2x2 237,3 226, 1 7,05 88,1%
8 4x2x1 237,4 226,6 7,04 88, 1%
12 3X2x2 160, 2 251,2 10,43 86, 9%
16 4x2x2 124,0 312,3 13,48 84, 3%
24 4x3x2 92,7 554, 6 18,02 75,1%
27 3x3x3 88,1 706, 7 18,97 70,3%
32 4x4x2 80,0 889, 2 20, 88 65, 3%
36 4x3x%x3 77,3 1112,0 21,62 60, 1%

Para facilitar a visualizacdo dos dados, nas figuras 5.45%% 5.7 sdo respectiva-
mente representados os gréaficos de variacao do tempo degaotento, do sobrecusto,
da eficiéncia e d&peedum fung¢édo do niumero de processadores.

Pode-se observar que, a partir d@rocessos, os dados coletados nessa simulacéo
validam as férmulas apresentadas na sec¢ao anterior. Egamague o sobrecusto tente
a crescer a medida que o numero de processos aumenta, senagopgutir de25 pro-
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Figura 5.4: Gréfico do tempo de execucdo em funcdo do numgrmdessadores
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Figura 5.5: Gréfico do sobrecusto da paralelizacdo em futhg&@dmero de processadores

cessadores esse crescimento se acentua ainda mais. Niag&eawwon? processadores
os dados divergem significativamente do esperado. O moéigsaddivergéncia néo foi
detectado, mas cré-se que este esteja ligado a dependéricia de dados entre @s
processadores.

Também observa-se que, a partirddeprocessadores, 0os ganhos provenientes da in-
cluséo de novos recursos tornam-se cada vez menores. Pagplexao aumentar d&t
para36 processadores tem-se um acréscimd@# nos recursos utilizados, porém, o
ganho de desempenho € de apeltgs. Dessa forma pode-se observar que existe uma
limitacdo da paralelizacdo que esta concentrada pouc@al=f’b processadores.
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Figura 5.6: Gréfico da eficiéncia em funcdo do nimero de psadeses
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Figura 5.7: Gréfico d8&peedugm fung¢do ao nimero de processadores

5.5 Consideracoes finais

Nesse capitulo foi realizada a validacéo dos resultadadasbha versado paralela do
algoritmo de geracéo de redes aleatodrias continuas attavgsracéo de redes ndsis-
tersPolentdo e Hal da Universidade de Caxias do Sul ehwstersCorisco e LabTeC da
Universidade Federal do Rio Grande do Sul e a comparacasdestaas redes previa-
mente geradas com a versao sequencial do mesmo algoritise c&nparacdo mostrou
gue a versao paralela é equivalente a versao sequencial.d#déo, foi feita uma analise
tedrica do custo computacional agregado com a paralebzigalgoritmo proposto nesse
trabalho. Essa andlise permitiu que, através das formbltdas, possa-se analisar o
comportamento do programa em diferentes situactes. Tanfbéam realizados testes
praticos de execucdes da solucdo paralelelusterLabTeC. Nesses testes, pode-se ob-
servar que, devido as caracteristicas do problema, termaediminui¢céo da eficiéncia
a medida que novos processadores sao utilizados. Essaigifiriiorna-se mais critica
a partir de25 processadores, momento o qual se torna necessarias cagagsanais
frequentes entre os processadores.
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6 CONCLUSOES

Nesse trabalho foi apresentado o estado da arte sobre gweaksotimizagdo combi-
natorial dando uma énfase especial ao méfidwlated Annealing-oi apresentado seu
histérico, funcionalidades, algoritmo genérico e propeste paralelizacdo presentes na
literatura. Também foi apresentado o “Algoritmo de Geradd@dredes Aleatorias Con-
tinuas”, algoritmo esse, projetado por pesquisadoresstituito de fisica da Universidade
Federal do Rio Grande do Sul e que utiliza-se do méRidulated Annealingara gerar
redes que atendam certas restrigdes.

Como foi visto anteriormente, devido ao grande niumero déweis envolvidas nas
simulagc6es com esse algoritmo, essas podem levar mesesasgamento até conver-
gir em um estado estavel que atendam as restricbes impastas.vez de posse dessa
limitac&o, foi proposta a busca na literatura de prograntésrecas de paralelizacao que
pudessem ser aplicadas ao mét&ilmulated Annealing fim de reduzir esse tempo de
processamento.

Alguns destes foram testados, porém nenhum se mosifiyu eficiente para a res-
olucdo do problema em questédo. Frente a isso, foi propostaatrdagem que mescla
a técnica de Mdltiplas Cadeias de Markov Sincronas Intergtiesente na literatura com
a técnica de divisdo de dominio. Dessa forma foi possiveluguenaior grau de par-
alelismo fosse explorado (todos os movimentos feitos sétve$ e ndo apenas o do
processador que se saiu melhor, como nos casos citadosratuli). Em contrapartida,
foi necessaéria a criacdo de novos pontos de sincronizagapais tornaram speedup
nao tao linear quanto o esperado.

Embora ospeedumao tenha sido tdo proximo ao linear como esperado em uma apli
cacao paralela convencional, ele mostrou-se bastanséasatio em comparacao a outros
resultados obtidos em paralelizacbes do mé®dwulated AnnealingAlém disso, com
a versao paralela desse algoritmo foi possivel, para osigesipres da fisica, que novas
redes fossem geradas com um tempo muito inferior aos oltaos versao sequencial,
sendo, assim, de grande utilidade prética.

Outro ponto que pbéde ser observado é que a proposta de Fagdel apresentada
nesse trabalho mostra-se bastante versatil, podendaserdate adaptada a outros prob-
lemas baseados em SA sendo apenas necessario a mudancaseatgeitos. Isso pode
ser observado através do exemplo que ilustra 0os passosaecspara utiliza-la na par-
alelizagéo do problema do Caixeiro Viajante.

Como foi citado, a arquitetura alvo da paralelizacéo deabalino é formada deus-
ters Sendo assim, devido ao crescente avango das novas angstetulti-cores, um
possivel proximo passo a ser seguido seja adaptar a pzaghadi proposta nesse trabalho
de forma que ela possa explorar com maior eficiéncia detpleesntes nessa arquitetura,
tais como memoria compartilhada.
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Outro detalhe que pode ser implementado é o refinamento lo@hmade cada pro-
cessador em regides onde um maior numero de calculos é @xilgislo pode ser feito
através da criacdo de novos procedbosadsque dividirdo as tarefas nessas regides.
Dessa forma, poder-se-ia garantir que um melhor balancearde carga fosse efetuado.
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