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Introdug ao

Materiais de elevada dureza desempenham um importante papels&isdo-
derna. Apesar dos esfor¢cos despendidos pela comunidad#icéemternacional @o
existem evi@ncias para a exisncia de algum composto cuja dureza exceda a do car-
bono diamante. No entanto, ao menos em [yiiog &€ pos$ével que uma rede algaia
confnua (CRN €ontinuous Random NetwqrlBAR 2000], formada détomos de car-
bono com hibridiza&o mistasp®/sp? seja mais dura que a estrutura do diamante. O estudo
experimentak extremamente dificultado pela impossibilidade de se exercer um controle
rigoroso sobre &rios paametros isicos importantes, incluindo o grau de hibridiza¢
sp3lsp?, a distribui@o espacial doatomos e a conectividade da rede em longo alcance.
Esses pametros, no entanto podem ser controlados em sifdesagomputacionais, per-
mitindo assim inferir acerca da influcia dos mesmos sobre as propriedadesameas
de CRNs.

Dentro desse contexto, desenvolveu-se um algoritmo capaz de gerar CRNs for-
madas pofatomos com hibridiza&p sp®/sp?. O algoritmo proposto consiste em posi-
cionar de forma aleétia no espag¢o uma certa quantidadéttenos, e atrads do nétodo
de Simulated Annealinglterar aleatoriamente as pdss dosatomos & convergir em
um sistema eétel e que atenda as resris impostas. E digno de nota que, uma
simulag@o com um universo dé&28 atomos demora em &dia uma semana para ser re-
alizada e para que existam maiores chances de encontrar um material que atenda as pro-
priedades desejadad&msneceswias novas simul@gs com um universo superiorl 800
atomos, o que levaria meses de simatag poderia gerar um resultaddondesejado.

Solugao Adotada

Para contornar o problema descrito nagsegnterior, uma sola@p é desenvolver
uma aplicago distribida baseada na plataforma BOINBerkeley Open Infrastructure
for Network Computing)AND 2004]. Embora o BOINC fora criado para que aplicas
de larga escala possam utilizar o tempo ocioso de@eghde computadores pessoais
distribudos em todo o mundo, as suas propriedades permitem que sejeepatiza-
lo em escalas menores, como por exemplo, aproveitando o tempo ocioso de recursos
computacionais dispdveis em instituifes ou departamentos [KAC 2005].

Nesses ambientes fechados, o BOINC pode ser uma alternativa, @osdal
facilitar o desenvolvimento das apliéses atrags da APl BOINC, fornece mecanismos



para o controle de seguranca e de theia a falhas. Com o BOINE necesario apenas
definir a forma como os dados &ertratados pelo servidor e como &@emprocessados
pelo cliente, os demais aspectos relacionados a um sisenadstrados pela plataforma
[AND 2004].

Uma implementago BOINC baseia-se no particionamento de um problema em
uma €rie de subproblemas menores (chamadas workunits - WUs) que podem ser proces-
sadas em diferentes computadores que executam um mesmo programa (no caso 0 pro-
grama para gerap das CRNs) [KAC 2005]. Cada WU representa osapetros de
entrada para a aplicag cliente, desta forma, elas podem conter diferentes@mpetros
permitindo a execlip de simulages distintas em cada cliente. Essa forma de &@livis
torna-se atrativa uma vez que pode-se realizar diversas simeslagnultaneamente afim
de buscar novos materias. Bor, alguns problemas surgem uma vez que o processamento
de cada WU continua sendo elevado e, por exemplo, torna-se complicado detectar se um
computador falhou ou os dados de entrada aifddeforam processados.

Para contornar esse problemajgjparte do processamento dessa CRN, o cliente
BOINC retorna essa WU com um resultado parcial, para que seja feito um processamento,
a partir do qual, o eliminadas CRNs que dificilmente convergiriam para um resultado
satisfabrio e as restantesis redistribidas aos clientes BOINC para a contindago
processamento.

E importante destacar ainda que uma vez que a aplic&RN utilizaé apenas
0 tempo ocioso dos computadores dos laliwias de infornatica da Universidade de
Caxias do Sul tem-se a necessidade da utéiaadecheckpointspois o processamento
da WU podea ser interrompido pelo uéado por diversas vezes. @&in disso, a API
BOINC possui funges que oferecem suportecheckpointbem como suporte gfico
para desenvolvimento de uma prd@ege tela (OpenGL) [AND 2004].

Conclusdes

Como o BOINC proporciona um alto grau de absiimem relago ao desenvolvi-
mento, permitindo ignorar aspectos g@®resdo diretamente relacionados a apl@ag
por oferecer facilidades que podem ser utilizadas em projetos de menor porte verificamos
gue o BOINC e sua API proporciorgar maior flexibilidadea aplicago CRN. Flexibili-
dade essa, presente na facilidade com que se pode dividir um problema em sub-problemas
menores, assim como soluc#ios utilizando o tempo ocioso dos computadores pre-
sentes nos labor@tios da Universidade de Caxias do Sul.
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