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Resumo

Materiais amorfosé&m sido intensivamente estudados devido a sua idpcig
tecnobgica. O nétodo padiio para esse estudoa Diramica Molecular (DM), que,
embora seja bastante usaéanerentemente pouco eficiente para materiais formados por
cadeias fortes. Uma alternativa a essetadoé o uso de cadeias aléafs coninuas
(CRN - do ingEsContinuous Random NetwqQrkEssas cadeiagém sido utilizadas com
sucesso para a des@a;de semicondutores amorfos desde meadosdadd de 1930
[BARKEMA; MOUSSEAU(2000)].

O algoritmo mais popular para getezde CRNe o Wooten Winer Weairemais
conhecido como WWW. Pém, embora o algoritmo WWW gere bons modelo&idenos,
ele funciona apenas para modelos em que tod@arsos tenham hibridizag sp®. Na
pesquisa de materiais de elevada dureza, os quais desempenham um importante papel na
indUstria moderna, o Instituto dddica da Universidade Federal do Rio Grande do Sul
(UFRGS) props a gerago de cadeias aldéatas coninuas formadas datomos de car-
bono com hibridizago mistasp3/sp?. Estas cadeias podem propor novos materiais (real
ou hipogtico) cuja dureza e édulo volungtrico sejam significativamente superiores aos
do diamante. Embora sejam de grande imfomeia, materiais desse tipo aindeorforam
propostos pela literatura ciéfita [PEROTTONI; JORNADA(2001)].

O algoritmo proposto para gerar essas cadeias consiste em posicionar de forma
aleabria, em uma re@io do espaco, uma certa quantidadeéxttenos com hibridizao
sp3 e sp?. ApOs isso, atra@s do nétodo deSimulated Annealingltera-se aleatoriamente
as posifes dosatomos & convergir em um sistema asel que atenda as restigs
impostas. Nota-se que nesse processo, algtomos podem se deslocaewl da €lula
de processamento sendo neégssuma comunicap entre processos.

A cada mudanca de po8ig, @lculos locais &o realizados para verificar se a
nova posi@o doatomoé aceiével ou rdo. Para realizar essalculo, leva-se em conta a
distancia, cangulo e o aimero de ligages que esse deslocamento criou. Se 0 movimento
nao for aceito, @atomo volta a sua posiQ anterior.

O sistema atual foi desenvolvido em linguagem C para funcionar eminina
maquina monoprocessada. Atualmente uma sindgl@apm um universo de28 atomos
demora em radia uma semana para ser realizada. Para um bom resultado e maiores
chances de encontrar algum material com as propriedades desejadas, nova®assmulac
devem ser realizadas com um universo superith(® atomos. Pd@m, com o sistema
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atual esse tipo de simulageé inviavel, pois seriam neces®s meses para se obter um
resultado, o qual poderia aindamser o desejado.

Proposta de Paraleliza@o

A proposta do trabalho consiste em buscar formas de minimizar o tempo de execu-
cao dessas tarefas. A primeira abordagena sgrcontrar maneiras de otimizar essa
implementago sedjencial. Em um segundo momento &ebuscadas formas de par-
alelizar a aplicago tentando diminuir ainda mais o tempo de exaoucg

A primeira etapa de paralelizag consistia em adicionar primitivas OpenMP
[CHANDRA et al.(2000)] no programa segncial para tentar explorar o paralelismo nas
maquinas multiprocessadas e em novagninas multi-core. Essas primitivas &elin-
troduzidas na etapa délculo local, quee a etapa que consome mais tempo de proces-
samento e pode facilmente ser paralalelizada asrda primitiva parallel for”. Espera-
se, com essa alterag, uma diminuigo no tempo de exec@ig, poém, como apenas
pequenas partes do programa padeser paralelizadas e aswquinas dispdreis para
simulag@o .0 no naximo bi-processadas, acredita-se que o tempo de éeaoptin-
ua’ ainda alto, necessitando assim, uma segunda etapa de paratelizac

Essa segunda etapa cons#&tm buscar formas de paralelizar a apizaatraes
do uso da biblioteca de troca de mensagens MPI [PACHECO(199@&89age Passing
Interface e tem duas fases previstas. Na primeiraasenlizada uma paralelizag de
forma simples, usando primitivasgsicas do MPI. Nessa fase as cadeiag@segeradas
com o auxio de algoritmos gegticos para tentar convergir mais rapidamente em um es-
tado eshvel. Na segunda, @&in da utilizag@o das primitivas &sicas, tentar-saintroduzir
primitivas novas, presentes na norma MPI-2 [GROPP; LUSK; THAKUR(1999)]. Uma
dessas primitivas aMP1_Commspawn que possibilita a crigp diramica de novos pro-
cessos. Esses processosisarriados para permitir uma maior con@mntia na geraip
das cadeias. Com a utilizag do MPI, pretende-se obter um bom desempenho, dimin-
uindo significativamente o tempo de exe&oagla aplicago, uma vez que untmero bem
maior de processadores poaeer utilizado.
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