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Resumo

A aplicagio de computagio em rede em quimica foi estudada visando
a visualizagio cientifica e a computagao distribuida. Uma biblioteca de vi-
sualizacdo cientifica capaz de produzir imagens tridimensionais de alta qua-
lidade foi desenvolvida utilizando padrdes abertos disponivels no sistema
operacional Unix. Esta biblioteca possui capacidades para realizar remogao
de superficies e linhas escondidas, calculos de iluminagdo utilizando diversos
modelos ¢ um buffer para realizacio de efeitos de transparéncia. A par-
tir desta biblioteca um pequeno conjunto de fungdes e objetos de interesse
quimico foram desenvolvidos para aplicagio em visualizagdo molecular. A
biblioteca é capaz de explorar um ambiente de rede utilizando o protacolo
X para display remoto sobre o protocolo TCP/IP.

Varios métodos de comunicag¢io interprocessos foram investigados, té-
cnicas baseadas em sockets BSD e memdria compartilhada foram utilizadas
para recscrever programas visando a execugdo distribuida. (O desempenho
relativo de mecanismos tradicionais de I/O e daqueles baseados em redes
foram medidos e comparados assim como as técnicas baseadas em sockets
e em memdria compartilhada. Foram empregados padrdes e bibliotecas pu-
blicamente disponiveis para o desenvolvimento das aplicacdes de realizagao
das medidas.



Ahstract

The application of network computing in chemistry was investigated ai-
ming scientife visualization and distributed computing. For scientific visua-
lization a graphics library capable of high quality 3D rendering was develo-
ped using open standards available under the Unix operating system. This
library features a depth buffer for hidden line and surface removal, light cal-
culation for several ilumination models and an alpha buffer for transparency
effects. On top of this library a small set of chemically intcresting objects
and functions were writen and used to develop application programs for moe-
lecular visualization. The library is able to run on networked environments
using the X Window protocol for remote display using the TCP/IP protocol
as the transport.

Several methods of interprocess comunication were investigated, BSD
sockets and shared memory techniques were used to rewrite sequential pro-
grams for distributed execution. The relative performance of standard I/O
mechanisms and networked methods were measured and compared in the
same manner as the socket and shared memory techiques. Available publi-
clibraries and standards were used to develop applications and the measu-
rements.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Introducao

Algumas 4reas da quimica tem sido grandemente impulsionadas nas ulti-
mas décadas pelos avancos tecnoldgicos alcangados pela inddstria eletronica.
Pode-se destacar as dreas de intrumentagdo e quimica computacional como
aquelas que maiores beneficios tem recebido da eletrdnica digital. Com os
processadores dobrando de velocidade e as memorias de capacidade a cada
nova geracio novas fronteiras nos cdlculos de propriedades moleculares fo-
ram estabelecidas ¢ novos desafios de pesquisa encontrados. Observa-se, no
entanto, que embora a tecnologia computacional tenha experimentado um
grande avango, as técnicas da quimica computacional, em sua grande maio-
ria, ainda sdo as mesmas da década de 70, ndo explorando de forma eficiente
0s recursos atualmente disponiveis e limitando, desta forma, a dimensao dos
estudos. A motivagio e o objetivo deste trabalho € investigar técnicas de
programagio em quimica computacional que permitam expandir estes limi-
tes. Uma rapida anélise da evolugio da computagio permite situar melhor o
atual estagio tecnologico.
A histéria moderna da computagio pode ser dividida em trés eras [ 1]

e 1970 Computacio centralizada (um computador com muitos usudrios)
e 1980 Computacio pessoal (um computador para cada usudrio)

e 1990 Computacio distribuida (muitos computadores compartilhados
entre muitos usuarios)

Até o inicio da década de 80 os computadores eram equipamentos de
grande porte, caros e complexos e por isso localizavam-se em centros de pro-
cessamento de dados (CPD's) que possuiam toda a infraestrutura e a equipe
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técnica necessdria & sua operagdo. Os usudrios acessavam estas maquinas
através terminais remotos de onde era feita toda a preparagéo dos dados de
entrada, comandada a execuciio de programas e a andlise dos resultados.

1.2 A Revolucao dos Microcomputadores

A partir de 1977, aproximadamente, a tecnologia dos microprocessadores
de 8 bits mostrou-se madura o suficiente para que os primeiros modelos de
microcomputadores pessoais chegassem ao mercado dando inicio ao que na
década de 80 seria conhecido como computagdo pessoal, microcomputagao
ou Desktop Computing. Embora alguns equipamentos deste perfodo tenham
alcancado nm grande sucesso ¢ colaborado de forma significativa para con-
solidar este modelo computacional (em particular o Apple IT e o Sinclair
ZX81), pode-se afirmar que foi somente a partir do langamento do PC (Per-
somal Computer) em 1981 pela IBM que o modelo de computagdo central da
década anterior comecou a ceder espago & computagao pessoal. Ao tornar
piblico o projeto relativamente conservador de um micrecomputador de 16
bits, com uma capacidade de meméria até 10 vezes malor que 0s seus pre-
decessores de 8 bits, capaz de executar tarefas de médio porte antes reserva-
das a mini-computadores ¢ dotado de capacidade de expansao pela simples
adicdo de cartes, a IBM estava estabelecendo um dos padroes industrials
mais bem sucedidos da histéria da computagio. Uma evidéncia disto € a ca-
pacidade demonstrada por este projeto de poder acompanhar os sucessivos
avancos de hardware ocorridos em duas décadas ao passo que arquiteturas
mais sofisticadas como a arquitetura VAX da Digital Equipment Corporation
simplesmente sucumbiram ao aparecimento das arquiteturas RISC.

As transformagdes mais signilicativas da filosofia computacional associa-
das a cssa década podem ser resumidas em trés pontos [2]:

o A divisio de tarefas entre as mdquinas centrais e os microcomputadores
aliviando as primeiras dos trabalhos de natureza interativa e concen-
trando o seu trabalho em processamento de grandes volumes de dados;

¢ A sofisticagiio das interfaces maquina-usudrio através do uso de recursos
graficos, excmplos tipicos sdo os processadores de texto, as planilhas
de cdlculo e os sistemas de janelas;

e A cspecializagdo do usudrio que ndo mais resume-se ao conhecimento
de um pequeno conjunto de comandos, linguagem de programagao ou
aplicagoes. E exigido também o conhecimento de conceitos e procedi-
mentos bésicos de sistemas operacionais e sua administragéo, a configu-
racdo e instalagio de produtos e periféricos (impressoras, compiladores)
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e a realizagao de cépias de seguranga (backups), tarelas estas que antes
eram responsabilidade das equipes dos CPD’s.

Embora estes equipamentos tenham trazido a mesa do pesquisador o am-
biente computacional e as ferramentas necessirias ao uso e ao desenvolvi-
mento de programas, as tarelas de maior porte, em termos de velocidade
de processamento, espago em disco, ou uso de memoria continuaram a ser
realizadas nos CPD’s e, em alguns casos, nos centros de supercomputagao,
emergentes desde o final da década de 70 com o langamento da série Cray de
supercomputadores.

1.3 Estacgdes de Trabalho: A Rede ¢ o com-
putador

Foi em torno destes centros de supercomputagio que comegou a nucleagao
tecnolégica que viria definir o atual cendrio da computagéo cientifica de alto
desempenho. Sendo equipamentos de alto custo, os supercomputadores nao
podem ter seu desempenho degradado pelas etapas de preparacio e analise
de dados [3]. Da mesma forma, embora possivel, nédo é computacionalmente
eficiente dotar estas maquinas dos recursos graficos avangados necessarios
para a geragdo e visualizagio dos resultados obtidos durante ou apds tarefas
de longa duragio. A solugio adotada foi o desenvolvimento de mdiquinas
microprocessadas, de alto desempenho em relagao aos microcomputadores e
dotadas dos recursos necessirios para a estas tarefas e conectadas em rede
ao computador central através de um meio fisico de alta velocidade. A estes
equipamentos deu-se o nome de estagbes de trabalho.

A conexdo de um grande mimero de estagdes de trabalho utilizando o
protocolo Tnternet de comunicagio (IP) ¢ executando o sistema operacional
Unix, mesmo na auséncia de um supercomputador, acabou por mostrar-se
muito mais cficiente computacionalmente que o modelo anterior {mdquina
central + microcomputadores) e originou a atual era da Computagio em
Rede ou (Network Computing).

O sucesso deste novo modelo computacional resultou, como no caso dos
microcomputadores IBM-PC, da utilizagao de padrées bem estabelecidos e
conhecidos: o sistema operacional Unix, versao Berkeley, o protocolo Internet
¢ 0 sistema de janelas X do MIT (MIT X Window System) [1].

Embora existamn diversos sistemas operacionais capazes de realizar tao
bem ou melhor as mesmas tarefas que o Unix em uma rede de cstagOes de
trabalho estes sisternas caractcrizam-se por terem sido desenvolvidos e otimi-
zados para uma arquitetura especifica de hardware, munitas vezes em lingua-
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gem de baixo nivel, o que torna dificil, senio impossivel, a sua transferéncia
para oufras arquiteturas de hardware. O Unix por sua vez é extremamnente
modularizado e escrito em linguagem C tendo todas as dependéncias de hard-
ware localizadas em um tnico programa, o kernel. Uma vez feita a adaptagao
deste para uma nova arquitetura de hardware basta recompilar o restante do
sistema operacional e 0s programas e aplicagdes dos usuarios.

As mesmas consideragdes em termos de adaptabilidade podem ser feitas
com relacio ao protocolo TCP/IP e ao X. Fsta combinagdo de sistema ope-
racional, protocolo de comunicagoes € sistema de janclas, com interfaces de
programacio hem definidas e publicas originou a expressiao Sistemas Abertos
(Open Systems) em oposigao avs produtos de funcionalidade semelhante ofe-
recidos por alguns fabricantes (DEC, IBM, Microsoft) mas de especificagoes
nem sempre de conhecimento pablico. Em resumo: adotando estes trés pa-
dries tanto o fabricante de estagbes de trabalho quanto o consumidor final
temn certeza de que poderdo conectar-se aos equipamentos ja existentes em
uma rede. A isto denomina-se interoperabilidade.

Uma vez definidas as caracteristicas técnicas bésicas de uma rede Unix
cabe, neste ponto, caracterizar em que cousiste a computagio em rede e como
ela pode ampliar a capacidade computacional de um conjunto de computa-
dores [4].

A computacdo em rede busca, através do uso de técnicas apropriadas,
reunir de forma aditiva o poder computacional de um grupo de computa-
dores para a realizagio de uma tarefa procurando explorar em cada um dos
componentes o recurso computacional mais apropriado. Desta forma pode-se
imaginar uma rede com n computadores como sendo uma maquina virtual
dotada de n processadores independentes cada qual execeutando de forma con-
corrente uma parte do programa. Exemplificando, imaginemos um ambiente
de calculos onde um microcomputador é utilizado para distribuir uma tarefa
de cdlculo entre um grupo de computadores com processamento de ponto
flutuante extremamente rapido. Estes computadores, por sua vez, utilizam
um servidor de discos e arquivos de grande capacidade para armazenar seus
resultados. Estes resultados podemn ser analisados pelo microcomputador
que inicion a tarcfa ou por uma estagdo de trabalho com recursos graficos
sofisticados.

Desta forma o emprego adequado de métodos de computagio distribuida
na construcio de um programa permite reduzir o tempo de execugio de
uma tarefa bem como também expandir & dimenséo dos problemas. Adicio-
nalmente a capacidade de agrupar dinamicamente sistemas com diferentes
capacidades permite a criagio de computadores virtuais especializados e oti-
mizados para uma finalidade cspecifica.

Por outra lado, por incorporarem todos vs avangos das eras que a antece-
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deram, as redes de computadores nio excluem os modelos convencionals de
programacao sequencial permitindo o aproveitamento integral dos programas
existentes.

1.4 Objetivos deste Trabalho

Considerando o baixo custo e a disponibilidade cada vez maior das redes de

computadores nas universidades e centros de pesquisa é urgente e necessaria

a exploracio de técnicas de programagdo disponiveis neste ambiente.
Pretendemos, portanto, neste trabalho:

o Localizar as necessidades da quimica computacional em termos de com-
putacio distribuida e visualizagdo cientifica identificando métodos e
forramentas de programagdo apropriados;

e Os principais obstaculos encontrados pelos gquimicos computacionais
para a utilizagdo dos recursos graficos de visualizagdo tridimensional
disponiveis em Unix sao a falta de familiaridade com a linguagem C,
a relativa complexidade do sistema X de janelas que é baseado em
eventos e a cstreita relagdo entre o X e o sistema operacional que exi-
ge um conhccimento mais profundo deste. A finalidade do trabalho
aqui realizado em computagio grifica é construir uma biblioteca com
os componentes bdsicos de interesse quimico baseada nos recursos e
ambientes graficos do X e do Unix de forma a isola-los do pesquisador;

o Desenvolver e escrever programas de visualizagdo molecular utilizando
esta biblicteca;

e Aplicar as técnicas de computacio distribuida em rede a programas e
métodos numéricos de interesse quimico.
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Capitulo 2

Recursos Computacionais
Utilizados

2.1 Equipamentos

Este trabalho foi desenvolvido utilizando uma série de computadores e es-
tagOes de trabalho rodaudo diferentes versoes do Unix. Os resultados apre-
sentados foram obtidos nas seguintes estagbes de trabalho e microcomputa-
dores:

e Sun Microsystems SparcServer modelo 330, 24Mbytes RAM, 1.9Gbytes
disco, SunOS 4.1.1 e NetBSD1.2 {1];

¢ Sun Microsystems SparcStation 1+, 16Mbytes RAM, 200Mbytes disco,
SunOS 4.1.1 e NetBSD1.2;

¢ IBM PS/2 modelo 95, Pentium 60MHz, 32Mbytes RAM, 2Gbytes disco,
Solaris 2.1 e 2.4;

o IBM PC/AT clone, 386 DX 40 MHz, 8 Mbytes RAM, 400 Mbytes disco,
FreeBSD [2] 1.0 e 2.0;

e IBM PC/AT clone, 486 DX ( 33 MHz e 66 MHz ), 16 Mbytes RAM,
320 Mbytes disco, FreeBSD 2.0;

o IBM PC/AT clone, Pentium (100MHz, 133MHz e 166MHz), 16, 32
64 Mbytes RAM, 800 a 1.8Gbytes de disco, FreeBSD2.0;
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2.2 Compiladores e Bibliotecas

Visando a interoperabilidade entre todas as platalormas de hardware e sis-
temas operacionais evitou-se a utilizagdo de ferramentas de programacao,
bibliotecas e recursos de software que niio fossem comuns a todos os sistemas
e equipamentos empregados. Esta opgao resultou na escolha de compilado-
res ¢ bibliotecas para os quais dispde-se dos fontes para compilagao em cada
sistema operacional escolhido.

Para o desenvolvimento dos programas os seguintes compiladores foram
utilizados:

o Compilador GNU C, GCC, versoes 2.2 a 2.7, {3];
e Conversor Fortran77 para C f2c, [4];

e Compilador GNU Fortran77 versao 0.5, [5);

e Interpretador Perl versdo 5.0, [6];

e Biblioteca PVM verstes 2 e 3, [7]

e Biblioteca TCGMSG (8];

e Biblioteca VOGL versdo 3 [9];

e Biblioteca Mesa versGes 1 e 2 [10];

e X Window Svstem, versio 11, revisdes 5 e 6 [11];
e Sun Xview Toolkit versido 3.2 {12];

e GLUT (OpenGL Utility Toelkit) versao 3.0 [13]

2.3 Ferramentas de Depuragao e Andlise de
Desempenho

As ferramentas de depuragio e aquelas utilizadas para medidas de desempe-
nho foram:

e GNU Debugger - gdb versio 4.0 [14];
e BSD profiler - gprof - 4.4BSD [1,2];

e bonnie - versio 1.0, benchmark de sistema de discos [15];
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STREAM - benchmark de sistemas de memaria [16];

FLOPS - benchmark de desempenho numérico [17];

bing - benchmark de desempenho de rede (ICMP) [18};

tepblast - versio 1.0, benchmark de desempenho de rede (TCD) [19];

netperf - versdo 2.1.1, benchmark de desempenho de rede (TCP e UDP)
[20];

2.4 Ferramentas de Visualizacao e Processa-
mento de Imagens

e XV versio 3.10 |21];
o XPaint versao 2.4.8 [22];

e ghostscript versdo 4.0 [23];
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Capitulo 3

Visualizacao Molecular

3.1 Introducao

A computagio grafica molecular situa-se entre as dreas da computagao grafica
com maior demanda computacional devido a natureza tridimensional dos ob-
jetos de interesse da quimica computacional ¢ a necessidade de manipulagao
interativa em tempo real destes.

A criacdo de objetos geométricos, visualizagdo de estruturas moleculares,
supetficies de cnergia potencial, isosuperficies com ou sem codificacao de cor
em funcdo de uma dada propriedade sio as fungdes mais comuns ¢ requisita-
das como auxilio & analise de dados de entrada ou resultados numéricos de
célculos.

Devido as limitagoes de hardware existentes até a década de 80 a compu-
tacio grafica molecular inicialmente baseou-se em programas que utilizavam
bibliotecas bidimensionais (ex. Calcomp {2]) para a produgido de imagens de
objetos sélidos. Desta mancira ficava a cargo de cada programa todo o pro-
cessamento geométrico necessirio para a realizagao das operagoes basicas de
escala, rotagao, perspectiva ¢ projecao da imagem [1]. Estas operagOes eram
traduzidas, entio, em uma série de chamadas & uma biblioteca vetorizada
bidimensional para o desenho de segmentos de reta e o resultado enviado a
um dispositivo de saida, normalmente um plotter ou terminal vetorial. O
nivel de interacdo era minimo e para produzir uma nova imagem era ne-
cessario editar um arquivo de dados modificando os pardmetros necessarios
e refazer todo o processo. Um exemplo tipico é o programa ORTEP-II [4].
Os programas descnvolvidos iessa época eram em sua maioria escritos em
Fortran e por utilizarem uma biblioteca bidimensional externa ao programa
caracterizaram-se por serem facilmente tranferiveis entre diversos sistemas
operacionais.
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A partir da década de 80 a popularizagao de microcomputadores equi-
pados com cartdes graficos baseados em mapas de bits (bit mapped display)
(5], bem como a incorporacio de algoritmos sofisticados em coprocessadores
grificos de estagdes de trabalho, e o desenvolvimento de novos algoritmos
[7,8,6,9] voltados para esta tecnologia conduziram A criacio das primeiras
bibliotecas tridimensionais que incorporavam em si toda as operagbes de
processamento geométrico citadas anteriormente ¢ adicionavam novos recur-
sos poderosos de auxilio & visualizagio de objetos tridimensionais complexos
como iluminacéo, interpolagao de cor, sombreamento de profundidade e re-
mocao de linhas e superficies escondidas.

Neste trabalho foi desenvolvida uma biblioteca gréafica 3D de alta qualida-
de para computadores dotados de cartdes graficos bit mapped. A seguir sao
expostos de forma abreviada os conceitos bdsicos associados a estes dispositi-
vos e como 0s mesnos foram empregados para atingir os ohjetivos propostos.

3.2 Dispositivos Gréficos de Saida de Video

3.2.1 Introdugao

A natureza interativa da computagao grifica molecular exige a produgao de
imagens em tempo real e, consequentemente, a utilizagao de dispositivos com
capacidade de atualizagio dindmica das imagens geradas. O cardter tridi-
mensional dos objetos manipulados torna obrigatério o emprego de técnicas
de realce de percepgio visual como o uso de cores e iluminacao. s disposi-
tivos de video baseados na tecnologia de varredura fixa (ruster display) sio
os mais adequados para estas tarefas pois atendem estes reguisitos e estao
disponiveis em todos os computadores modernos dotados de saida de video.

Os dispositivos de varredura fixa operam da seguinte forma [8,9,10]. A
imagem ¢ gerada pelo processador e armazenada em um bloco de meméoria.
Este bloco de meméria (frame buffer) é acessado periodicamente pelo dispo-
sitivo e o seu contetido convertido em sinais elétricos analégicos (conversao
DA) apropriados para a formagao dos quadros da imagem. Estes quadros
sdo entdo mostrados em um tubo de raios catédicos (TRC) ou tela de cristal
liquido, (figura 3.1). Qualquer altera¢do realizada pelo processador no con-
teido do frame buffer reflete-se automaticamente imagem gerada no monitor.
A qualidade da imagem gerada estd diretamente relacionada as dimensdes do
frame buffer e As caracteristicas do conversor DA. A tecnologia atual utiliza
frame buffers com 8, 16 ou 24 bits por clemento de tela (pixel) e conversores
DA de 6, 8 ou 24 bits. O desempenho destes dispositivos, esta relacionado a
velocidade com a qual o processador é capaz de gerar a imagem a ser arma-
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Monitor

Frame Buffer Dispositivo
de
Varredura ¢ Conversor DA

Figura 3.1: Dispositivo genérico de varredura fixa (raster display)

zenada no frame buffer e A velocidade que este pode ser varrido e convertido
em sinais analogicos pelo dispositivo. Em virtude da sua importancia para o
presentc trabalho os fatores acima sao detalhados a seguir.

3.2.2 Dispositivos Graficos de 24 bits

Os dispositivos graficos com frame buffers de 24 bits, também denominados
de dispositivos com 24 planos de ¢or ou dispositivos de cOr verdadeira, arma-
zenam a cor de cada pixel apresentado na tela em 3 bytes do frume buffer. O
valor armazenado em cada byte representa a intensidade das cores elemen-
tares vermnelha, verde ¢ azul. Esta representacao, também denomirada RGB
(do inglés, Red Green Blue) permite a subdivisdo de cada uma das compo-
nentes em 256 niveis (0 a 255) de intensidade resultando num total de 256°
ou 16777216 de cores. Durante uma varredura do frame buffer pelo sistema
de conversao DA cada posicdo de memdria é acessada e o conterido utilizado
para geracao do sinal a ser enviado ao monitor. A figura 3.2 ilustra csque-
maticamente estes dispositivos. A construgio de um dispositivo de 24 bits
de cor capaz de produzir uma imagem com resolugio espacial de 1024 linhas
por 768 colunas exige que este possua um frame buffer com 3(1024*768), ou
2359296 bytes dc tamanho. Para aplicagbes de alta qualidade é necessaria
uma resolucio espacial de 1280 linhas por 1024 colunas ou 3932160 bytes de
memoria. Ao mesmo tempo, considerando-se uma taxa de varredura de 70
Hz, ou 70 quadros por segundo, o sistema de conversio deve dispender no
méximo 18 nanosegundos para efetuar a leitura e conversio de cada pixel, pa-
ra uma resolucio espacial de 1024 por 768, e de 11 nanosegundos para uma
resolugio de 1280 por 1024. Em termos de banda de memdria necessaria,
a 7TOHz, isso significa aproximadamente 270MBytes/s de banda Este fator,
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Frame Buffer

Figura 3.2: Dispositivo Gréfico de 24 bits de cor.

associado a resolucdo do conversor DA e a quantidade de memoria de alta
velocidade necessdria, faz com que este tipo de dispositivo tenha um cus-
to elevado. Tendo em vista esse aspecto e também a incapacidade do olho
humano distinguir este mimero de cores foram desenvolvidos dispositivos de
16 ou 8 bits de cor, menos dispendiosos, para trabalhos que ndo exijam este
padrao de qualidade.

3.2.3 Dispositivos Graficos de 16 bits

Dispositivos de 16 bits sdo intermedidrios entre os dispositivos de 24 e os
dispositivos de 8 bits. Sdo capazes de representar 64k cores utilizando uma
palavra de 16 bits para armazenar as trés componentes de cor. Esta arma-
zenagem pode ser programada da mesma forma que é descrita a seguir para
os dispositivos de 8 bits. Estes dispositivos apresentam uma qualidade in-
ferior aos de 24 bits mas imperceptivel ao olho humano para a maioria das

aplicagoes.

3.2.4 Dispositivos Graficos de 8 bits

Os dispositivos de 8 bits utilizam o frame buffer de forma diferente dos dispo-
sitivos de 24 bits. No lugar de armazenar valores de cér cada byte do frame
buffer contém um valor entre 0 e 255 que serd utilizado como indice para a
localizacdo, em uma tabela de cores contendo 256 tripletes RGB, das inten-
sidades de cada cor elementar do pixel. Dependendo do modo de operagio
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Figura 3.3: Dispositivo Gréfico de 8 bits de cor

do sistema de conversdo DA a informagdo contida no frame buffer é inter-
pretada de forma diferente de acordo com um mapa de cores armazenado no
dispesitivo. Estes modes de operagdo podem ser classificados em:

¢ Modo monocromético ou escala de cinza:
¢ Indexacgédo RGB;
e Decomposicéo de indice em RGB;

Nos trés modos de operagdo cabe ao programa do usudrio ou ao sistema
operacional a tarefa de carregar no dispositivo grifico uma tabela de 256
tripletes RGB com a codificagdo de como deve ser traduzida a informacéo
que serd armazenada no frame buffer. Esta tabela é conhecida por mapa de
cores color map. Durante a geracdo da imagem o processador armazena no
frame buffer os indices correspondentes a cada cor de acérdo com a tabela
de cores. O sistema de conversio DA durante a varredura do frame buffer 18,
para cada pixel, o valor armazenado e consulta a tabela de cores para obter
o valor a ser usado na conversdo. A figura 3.3 ilustra de forma esquemética
a forma de operagdo de um dispositivo de 8 bits de cér. A interpretacio
do valor armazenado na tabela de cores depende do modo de operacdo do
sistema DA, estes modos sdo descritos a seguir [10].
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395 Modo monocromatico ou escala de cinza

Neste modo de operagdo cada clemento da tabela de cores representa uma
intensidade, entre 0 e 255, de apenas uma das cores clementares, vermelho,
vérde, azul ou uma intensidade, também entre 0 e 255, de cinza.

3.2.6 Indexagiao RGB

Neste modo de operagio o sistema de conversdo DA utiliza o valor armaze-
nado no frame buffer para localizar na tabela de cores o triplete RGB que
deve ser convertido para produzir a cdr do pixel.

3.2.7 Decomposi¢ao de indice em RGB

Neste modo de operagdo, também conhecido por modo de ¢or verdadeira ou
direta, os 8 bits que compde a entrada na tabela sao dividos em 3 blocos
que armazenam a intensidade de cada uma das cores. Considerando a baixa
sensibilidade do olho humano 4 cor azul uma divisdo comum ¢ a denominada
3/3/2 onde 3 bits sio alocados para representar a intensidade do vermelho,
3 bits para o verde e 2 para o azul. Com cste esquema é possivel representar
23 ou 8 intensidades de vermelho e verde e 2% intensidades de azul num total
de 256 cores.

3.2.8 Outras Caracteristicas de Dispositivos de Varre-
dura Fixa

Além das caracteristicas que definem as resolugdes espacial e cromatica dos
dispositivos de varredura fixa discutidas acima a demanda por alto desempe-
nho fez com que outras capacidades fossem incorporadas a estes dispositivos,
nos modelos de mais alto custo [9), tornando-os uma espécie de co-processador
grafico capaz de realizar um certo numero de tarefas normalmente realiza-
das pelo processador central, deixando este livre para tarefas mais complexas.
Dentre estas, as seguintes sio de extrema importancia em computagéo grafica
molecular

3.2.9 Buffer de Profundidade

O buffer de profundidade, também denominado Z-buffer [6,9], consiste num
bloco de meméria de 16 ou 32 bits onde sdo armazenados todos os valores
das coordenadas Z de todos os pixels presentes em uma tela. A sua fina-
lidade é auxiliar na remocéo de superficies e linhas ocultas. Cada vez que
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Figura 3.4: Funcionamento do buffer de produndidade

o processador envia um novo pixel para ser mostrado na tela o dispositivo
grafico compara o valor da coordenada Z deste contra o valor armazenado
no 7-buffer, caso a comparagio indique que o novo pixel encontra-se mais
préximo do observador gue aquele presente na tela entdo o novo pixel pas-
sard a ocupar aquela posi¢do na tela e o seu valor da coordenada Z sera
armazenado no Z-buffer substituindo o valor antigo. Caso contrario ele serd
descartado por cncontrar-se oculto (figura 3.4). A qualidade da remocio
de linhas e superficies ocultas dependerd da precisdo numérica do Z-buffer
(16, 24 ou 32 bits) e das dimensdes da cena sendo processada no seu sis-
tema de coordenadas original. Embora a construgao de cenas associadas 3
computacio grafica molecular néo seja particularmente suceptivel a erros de
precisio o mesmao nao é vdlido para cenas envolvendo descrigoes topogrificas
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ou de engenharia de grande porte.

A disponibilidade de um Z-buffer em um dispositivo gréfico implica na
implementagao da logica computacional necessdria s comparagocs de profun-
didade, na restruturacdo da forma de processamento para a disponibilizagao
da coordenada Z de cada pixcl (na maior parte das vezes envolvendo inter-
polagdes numericas de retas ¢ planos) e na adigdo de um bloco de memaoria
capaz de armazenar as coordenadas Z de todos os pixels existentes na te-
la. Este tltimo requisito, para uma fela com dimensoes de 1024 linhas por
768 colunas e um Z buffer de 32 bits, significa um bloco com dimensoes de
3154944 bytes, que somados aos 2350206 bytes necessdrios para um dispo-
sitivo de 24 bits, implica em 5505024 bytes de meméria ou cerca de 5.25
Mbytes. Esta quantidade atinge 8.75 Mbytes de meméria para resolugocs de
1280 linhas por 1024 colunas.

3.2.10 Buffer de Transparéncia

A capacidade de desenhar um objeto parcialmente transparente pode ser
de extrema utilidade na composi¢do de cenas complexas onde ocorra a su-
perposicdo de diversas superficies de interesse. Esta capacidade depende
da existéncia de um buffer onde possam ser armazcnados os coeficientes de
transparéncia [9] de cada pixel existente na imagem. Este buffer de trans-
paréncia, também conhecido como Alpha-buffer, atna de forma andloga ao
7.buffer sendo utilizado no instante em que o processador emvia um novo
pixel a tela.

O dispositivo grafico, apés realizar o teste de profundidade, realiza uma
analise dos coeficientes de transparéncia (valores Alfa) para calcular a visibi-
lidade do pixel e a cor resultante. Usualmente, devido 3 quantidade adicional
de memoria necessaria este buffer consiste de valores de 8 bits de precisio e
¢ armazenado juntamente com os 24 bits utilizados para a a definicao da cor
do pixel.

3.2.11 Processador de Vértices

Grande parte do esfor¢o computacional envolvido na computacdo grafica estd
associado aos cdlculos trigonométricos de rotagdes, produtos matriciais & pro-
dutos escalares necessarios para levar um objeto das coordenadas do mundo
real para as coordenadas da tela de acordo com um conjunto de parametros
que definem as condicdes de iluminagao, perspectiva do observador e escalo-
namento. Se parte destas tarefas forem transferidas do processador central
para o dispositivo grafico de saida o desempenho computacional pode ser
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incrementado liberando o processador central para a realizagio de outras ta-
refas. Coom isto em mente foram desenvolvidos dispositivos graficos de saida
sofisticados capazes de receber do processador os parimetros de uma cena,
e a partir destes processa-la completamente utilizando as coordenadas dos
vértices dos objetos. Ao processador cabe a tarefa de atualizar, conforme
necessario, os pardmetros de definicdo da cena e transferir da memoria prin-
cipal para o dispositive grafico as coordenadas dos vertices, componentes de
cbr, vetores normais dos objetos ¢ coeficiente de transparéncia.

A construcio de dispositivos desta natureza varia desde processadores de
triangulos com iluminagéo simples até sistemas de 4 ou mais processado-
res que operam em paralelo, com custo e desempenho proporcionais a sua
complexidade e sofisticagéo [9].

3.2.12 Consideragoes Sobre Dispositivos Graficos de
Saida

Embora existam dispositivos graficos com elevado grau de sofisticagao e de-
sempenho a grande maioria dos computadores ainda faz uso de dispositivos
de 8 ou 16 bits de cor sem qualquer forma de coprocessamento auxiliar a
CPU. Isto deve-se em parte ao custo associado aos sistemas mais sofisticados
mas, principalmente, a auséncia de padrdes estabelecidos na industria para
a especificacdo e construcio de tais dispositivos. Como consequéncia cada
fabricante utiliza dispositivos de 8 bits de baixo cnsto e padroes bem esta-
belecidos ou busca a sua prépria solugdo tecnoldgica. Neste segundo caso os
custos associados ao desenvolvimento de software e hardware refletem-se no
produto final. A utilizagdo de tecnologia proprietdria e de acesso restrito,
por sua vez, impede a producao de software em larga escala que empregue o
dispositivo.

Duas iniciativas foram tomadas para minimizar este problema, provendo
bibliotecas ¢ interfaces de programacio independentes de hardware. Uma
dessas iniciativas foi tomada pela Silicon Graphics Inc. através da especifi-
cacdo da biblioteca grifica OpenGL [11}, ¢ a outra pelo X Counsortium [12],
formado por um conjunto de empresas e entidades envolvidas no desenvolvi-
mento do ambiente grafico X, na forma da especificacio PEX {13] conforme
sera descrito a seguir.

Em vista do que foi exposto pode-se concluir que os dispositivos graficos
de saida de 8 e 16 bits de cor constituem, na atualidade, os elementos basicos
de trabalho e desenvolvimento de aplicagio da computagio grafica molecular.
Qualquer trabalho realizado nesta drea deve levar em conta as limitagdes de
qualidade e desempenho associadas a estes dispositivos de forma que uma



CAPITULO 3. VISUALIZACAO MOLECULAR 21

aplicacdo possa ser executada utilizando os mesmos de forma adequada e
aceitdvel. Nos casos em que dispositivos de 24 bits estiverem disponiveis
(com on sem accleragio adicional) a aplicagao deve ser capaz de fazer uso
destas capacidades sem necessidade de alteragio do programa.

3.3 Bibliotecas e Padroes Graficos

O desenvolvimento de programas graficos é extremamente dependente da es-
cotha de uma biblioteca e de um padrao para elaboragio do projeto. Nos
altimos anos vdrias propostas de bibliotecas e padroes foram feitas. Apenas
algumas consolidaram-se na comunidade cientifica, seja por sua funcionali-
dade, ou seja, pelo sen desempenho quando associade ao computador ¢ dis-
positivo grafico apropriado. A seguir sdo descritas as principais bibliotecas
graficas para visualizagdo cientifica.

3.3.1 Iris GL

Entre as diversas bibliotecas desenvolvidas a GL (Graphics Library) da Sili-
con Graphics foi a que obteve maior sucesso por associar nm conjunto pode-
roso de primitivas graficas a um hardware extremamente otimizado. A GL
possui todos as fungdes e requisitos necessirios para a computacio grafica
de alto desempenho mas estes recursos de programacao so estdo disponfveis
nos equipamentos dotados do hardware fabricado pela Silicon Graphics, no-
minalmente a prépria Silicon e alguns equipamentos IBM.

3.3.2 PHIGS, PEX

Devido a grande variedade de hardware grdfico ¢ de bibliotecas de progra-
magio graficas utilizados pela industria ao longo da década de 70, cada uma
dependente do hardware do fabricante, a partir de 1984 foi iniciada a de-
finicao de um padréo de biblioteca grafica tridimensional pelo ISO que foi
denominado de PHIGS (Programmer’s Hierarchical Interactive Graphics Sys-
tem). Este padrio foi estabelecido em 1988 [14] e logo acrescido de uma série
de extensdes que definiram o PHIGS-PLUS [15].

Paralelamente desde 1984 vem sendo desenvolvido no Massachussets Ins-
titute of Technology, e posteriormente pela Open Software Foundation, em
conséreio com os maiores fabricantes de computadores (MIT X-Consortium
[12]) um padrdo de comunicagdo grafica entre computadores conectados em
rede denominado X Window System. Este padrdo permite que computadores
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Figura 3.5: Conceito de servidor de tela utilizado pelo X.

acessern recursos graficos remotos através de uma rede tranformando uma es-
tacio de trabalho em um servidor de tela grafica (X display server) capaz de
atender simultaneamente diversos clientes (figura 3.5) [10]. Este padréo , ori-
ginalmente voltado para textos e graficos bidimensionais, passou a incorporar
a partir da versido 11.5 (X11R5) diversas funcdes do PHIGS-PLUS, através
de uma extensio ao servidor de tela, denominada PEX (PHIGS Extensions
to X [13]) e de duas bibliotecas de programacdo, capazes de gerar chamadas
através da rede para a produgdo de objetos tridimensionais, 1ibphigs.a €
PEX1lib.a [16].

Enquanto o PHIGS e a biblioteca 1ibphigs.a consistem exatamentc em
um padrio de programagio préafica, com as mesmas funcionalidades da GL,
a PEX1ib.a consiste de uma biblioteca de acesso direto as fungdes do proto-
colo de rede PEX sobre a qual podem ser desenvolvidas aplicagdes ou uma
interface de programacao na forina de uma biblioteca como a libphigs.a.

3.3.3 OpenGL

Um dos pontos fracos da Iris GL é ndo possuir, como o X, a capacidade
de comandar a execucio remota de grificos e depender exclusivamente dos
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equipamentos da Silicon Graphics ou IBM. Visando contornar esta situacac
a Silicon Graphics propds em 1991 um novo padrio de biblioteca grifica
denominado OpenGL [11]. A OpenGL, em sua versdo para Unix, ¢ capaz
de interagir remotamente com outros computadores através do protocolo de
rede denominado GLX [17]. Este padrao é desenvolvido ¢ mantido pelo Open-
GL Advisory Revision Board (ARB). Nos mesmo moldes do X Consortium,
a OpenCl ¢ o ARB tentain seguir as caracteristicas abertas de desenvol-
vimento e estabelecimento dos padrdes do PEX e da PEXlib, Através do
fornecimento de bibliotecas auxiliares para a sua integragdo com ambiente X
18}, para o desenvolvimento de aplicagdes (GLU [19]), interfaces graficas de
interagao com o usuério (Glut [20]) além de literatura técnica especializada
e abundante [21,22].

Em uma andlise detalhada da OpenGL e do PEX/PEXIib realizada por
Akin [23] em 1991, a OpenGl mostrou-se superior a este como plataforma
genérica para o desenvolvimento de aplicagtes graficas, no que diz respeito
a desempenho, programabilidade, evolugao e adaptacdo aos diferentes dis-
positivos grificos e de rede. O PEX/PEXIib, por sua vez mostrou-se mais
adequado para aplicagdes especificas nas areas de CAD/CAM de engenharia.

3.3.4 MESA

Paralelamente ao desenvolvimento da OpenGL, Brian Paul, da Universidade
de Wisconsin, desenvolveu e distribui livremente uma versdo gratuita clone
da OpenGL dencminada Mesa [24].

Esta biblioteca possui todas as fungdes da OpenGL ¢ apresenta desemnpe-
nho igual ou superior a cla em sistemas semn aceleragao grafica em hardware.
Por utilizar o ambiente X, ela incorpora o suporte de rede deste além de po-

der ser compilada e utilizada em qualquer sistema operacional que suporte
X,

3.4 Interfaces Graficas com o Usuario

Embora as bibliotecas graficas possuam todas as fungOes necessdrias para
a geracio de objetos solidos, elas sio relativamente pobres com relagio ao
conjunto de fungdes (widgets) para a produgio de interfaces graficas de inte-
ragio com o usuario { GUI, Graphics User Interface) se comparadas a outros
conjuntos de ferramentas de programagio em X (OpenLook Toolkit, XView
Toolkit [25], Motiff Toolkit [26], glut [20,27]). Tsto se deve a um decisao do
ARB e do X Consortium que preferiram deixar a cargo de cada programador
ou fabricante a escolha do conjunto de ferramentas que julgar mais adequado.
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O mesmo ocorre com a GL ¢ com a VOGL (deserita a scguir). Desta
forma para a execuco deste trabalho foram utilizadas bibliotecas de progra-
magdo (ue possuissemn apenas os widgets necessarios e atendessc 08 requisitos
de interoperabilidade entre diversos sistemas operacionais conforme as espe-
cificidades de cada programa, nominalmente, XView Toolkit e GLUT.

3.5 VoglZ Desenvolvimento de Uma Biblio-
teca 3D

Um dos objetivos deste trabalho ¢ desenvolver uma biblioteca grifica avan-
cada para visualizagio cientifica em quimica e, ao mesmo tempo, obter a
maior interoperabilidade entre sistemas computacionais Unix. Para isto foi
utilizada como cédigo fonte base a bilioteca VOGL, uma biblioteca grifica
baseada em X11, desenvolvida pelo Department Of Engineering Computer
Resources, Faculty Of Engineering, da Universidade de Melbourne [28]. A
VOGL, como o X11, é distribuida na forma de programa fonte o que permitin
que fosse modificada neste trabalho para incorporar as funcOes necessarias.
As modificacdes introduzidas na VOGL visaram capacité-la & geragao de
imagens tridimensionais com iluminagéo e efeitos de transparéncia e remocao
de linhas e superficies ocultas.

A seguir sao descritos os detalhes das modificagbes feitas e as implemen-
tagdes utilizadas para a adigéo de cada fungéo.

3.5.1 Buffer de Profundidade

A adicdo de um buffer de profundidade foi realizada pela insercao na estru-
tura de dados da VOGL de um vetor de inteiros de 32 bits com dimensao
igual ao produto largura * altura da tela onde cada inteiro corresponde
ao valor z do pixel situado na posi¢do x,y da tela.

A utilizagdo deste buffer ¢ ativada pela fungao zbuffer( on/off ), onde
on ¢ off criam ou destroem o vetor e pela funcdo zclear() utilizada para
inicializar o vetor.

Para que cada pixel possa ser testado utilizando o Z-buffer antes de ser,
ou nio, armazenado no frame buffer, as fungdes encarregadas pelo processa-
mento de linhas e poligonos foram reescritas.

3.5.2 Processamento de Linhas

A biblioteca Vogl original faz uso do processador de linhas do dispositivo
grafico utilizado para desenhd-las no frame buffer, enviando a este pares
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(z1,%1), (¥2,42). Isto impede que pontos (z;,¥:) contidos no segmento de
reta (21, 11), (T2, y2) sejam testados pelo buffer de profundidade. Para con-
tornar este problema foram introduzidas duas rotinas genéricas na biblioteca.
A primcira, bres{(x,y) realiza a decomposi¢ao de um segmento de reta de-
finido por (z1,%1), (%2, ¥2) em um conjunto de N pares (z;,y;) utilizando o
algoritmo de Bresenham [6,9] conforme ilustra a figura 3.6 A visibilidade dos

Y

Figura 3.6: Decomposi¢io de retas e curvas em dipositivos de varredura fixa
utilizando o algoritmo de Bresenham

pontos (z;,y;) resultantes desta decomposicéo é testada em relagao ao buffer
de profundidade e, caso sejam visiveis, enviados para o dispositive grafico
através da segunda funcdo, Vpix(ix, iy,r,g,b,flag).

Vvpix(ix, iy,r,g,b,flag)
int ix,iy; /* Coordenadas de tela */
int r,g,b; /* Compomentes de cor do pixel */
int flag; /* -1 ativa a cor (r,g,b) em (ix,iy)
0 ativa o pixel em {ix,iy) utilizando a cor atual
1 ativa o pixel em (ix,iy) utilizando a cor (r,g,b)

*/

3.5.3 Processamento de Poligonos

O processamento de poligonos na biblioteca Vogl original ¢ feito através do
envio de uma lista de N vértices (x,,y1), (T2, Y2}, - - - (¥n, yn) Para o proces-
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Figura 3.7: Decomposi¢ao de um poligono em tridngulos

sador de poligonos do dispositivo grafico. Assim, como no caso do proces-
samento de linhas, isto impede que os pontos internos ao poligono sejam
testados quanto a sua visibilidade utilizando o Z-buffer. Para solucionar es-
ta limitacao foram adicionadas duas novas fungdes a biblioteca. A primeira
delas, decompde um poligono de N vértices em N — 2 tridngulos. conforme
ilustra figura 3.7. A decomposigdo do poligono em tridngulos simplifica con-

v]. ! |

Y

Figura 3.8: Conversdo de um tridngulo em pixels

sideravelmentc o processamento e os cdlculos de interpolagao das posigoes e
profundidades dos pixels internos e a sua decomposi¢ao em linhas adjacen-
tes empregando o algoritmo de Bresenham nas suas arestas como ilustra a
fipura 3.8.

draw_poly (n, v)
int n; /* Numero de vertices no poligono */
vertex v[]; /* Vetor de vertices */

Através das modificacdes descritas o processamento de linhas e poligonos
passou a possuir testes de visibilidade completos para cada pixel desenhado
na tela eliminando as ambiguidades com relagdo a posigao relativa de objetos.
A figura 3.9 sumariza estas modificages.
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Buffer de Profundidade

Figura 3.9: Processador de poligonos com buffer de profundidade implemen-
tado na biblioteca VoglZ

3.5.4 Calculos de Iluminacao e Reflexao

A remocdo de linhas e superficies ocultas sozinha ndo é suficiente para a
obtencdo de gréficos com defini¢io adequada dos objetos. Para isto é ne-
cessdria a utilizacdo de recursos de iluminagdo da cena onde estes objetos
sio desenhados. FEsta iluminacdo ¢ um artificio que busca realgar a per-
cepcdo tridimensional dos objetos utilizando fontes de luz e propriedades de
reflexdo artificiais definidas para cada superficie. Em fungao dos objetivos do
trabalho de visualizagio varios modelos de iluminagio podem ser adotados.
A figura 3.10 ilustra os diversos resultados possiveis, para um mesmo obje-
to utilizando quatro modelos que foram implementados na biblioteca neste
trabalho. O cdlculo de iluminagio de um objeto depende das propriedades
de reflexao definidas para este e do modelo de iluminagio empregado. As
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[luminacao Phong  Tluminacao Gouraud

[luminacao Plana Sem [luminacao

Figura 3.10: Modelos de iluminagéo implementados na biblioteca VoglZ

propriedades de reflexdo de um material sdo modeladas de acordo com os
principios basicos da fisica, mas nio buscam a exatidao da Optica e sim o
realce artificial visando a methoria da percepcdo espacial por parte do ob-
servador. Os modelos de iluminacdo aplicados também visam mimetizar a
natureza sem, contudo, tentar reproduzi-la de forma exata.

3.5.60 Propriedades de Reflexao dos Materiais

A iluminagéo e os célculos de reflexao em computacgao grifica séo realizados
através do célculo da cor resultante da interacao de uma ou mais fontes de
luz com um ponto do ebjete grifico em relagdo a posicio do observador.
Esta interagdo depende das propriedades de material deste ponto e da sua
orientac@o no espaco. As propriedades definidas neste trabalho foram:



CAPITULO 3. VISUALIZACAO MOLECULAR 29

3.5.6 Emissividade

O material pode atuar como uma fonte luminosa e ser visivel na tela mesmo
na auséncia de fontes de luz, esta propriedade ¢ definida por 3 coeficientes
kE kG kP para cada componente de cor do material. A intensidade /. para
cada cor do pixel sera:

I = kT (3.1)

3.5.7 RefletiAncia Ambiente

O material pode refletir de forma isotrépica uma fonte de luz ambiente,
também isotrépica. Esta propriedade é definida por 3 coeficientes &%, kG, k2
para cada componente de cor do material;

I:m - kzor-{ambiente (32)

3.5.8 Refletiancia Difusa

Se houver na cena grafica uma ou mais fontes de luz, o material pode interagir
com estas, refletindo de forma difusa a cor destas fontes. A intensidade desta
interacao depende do Angulo formado entre o vetor N normal & sua superficie
e o vetor L que define a direcdo da fonte luminosa e dos coeficientes de refiexao
difusa do material para cada cor, kF, k5, k7. A intensidade I§™ de uma das
componentes de cor resultante seria:

Icor — Icorkcor(}\r . E) (33)

3.5.9 Refletancia Especular

A refletancia especular depende da quantidade de luz refietida pelo material
que alcanga o observador Desta forma, para o seu calculo, € necessario que a
partir do vetor R de reflexao ( determinado pelo vetor N normal & superficie
e pelo vetor L que define a fonte de luz) seja estimado o dngulo ¢ que este faz
com o vetor V que define a dire¢io de observagio da cena. Esta propricdade
é definida pelos coeficientes de reflexdo especular k% k& kF. A intensidade
It seria dada por

I = ke I8 cos() = KL (R - V) (3.4)

A cor resultante de um pixel na tela serd a soma de todas as cores resul-
tantes dos cdlculos para cada um dos materiais:
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= IR IR IR+ I8
g =18 18+ IS + 1P (3.5)
=P+ 12+ +IP

A figura 3.11 ilustra os diferentes resultados obtidos para um mesmo
objeto utilizando diferentes propriedades de material.

Figura 3.11: Representacoes graficas de um mesmo objeto utilizando dife-
rentes propriedades de material

3.5.10 Modelos de Hluminacao

A figura 3.10 ilustra os quatro modelos de iluminacdo implementados neste
trabalho. Séo eles:

3.5.11 Auséncia de Iluminacao

Neste modelo ndo sdo feitos cdlculos de iluminacdo, apenas é realizada a
eliminac@o de linhas e superficies ocultas utilizando o teste de profundidade.
Este modelo é adequado para o desenho de linhas e pontos apenas pois néo
fornece indicages de relevo ou curvatura de superficies.

3.5.12 Iluminacao Plana

O modelo de iluminagéo plana [9] utiliza os vértices do tridngulo para de-
terminar o vetor N normal & superficie deste. Este vetor N é utilizado para
calcular a cor resultante do tridngulo utilizando todas as propriedades defini-
das para o material que o compde. Esta cor, entdo, é utilizada para desenhar
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todos 0s pixels que compde o tridngulo. O uso deste modelo é adequado para
o desenho de poliedros como cubos, octaedros, ete mas nao € adequado para
ohjetos com superiicies curvas.

3.5.13 Iluminacao Gouraud

O modelo de Gouraud [6,9] calcula inicialmente as cores dos trés vértices
do tridngule utilizando as propriedades de reflexao ¢ os respectivos vetores
normais. A seguir os pixels internos ao tridngulos sio desenhados tendo as
suas cores interpoladas a partir das cores dos vértices. Fste modelo € o
que apresenta a melhor relagdo entre o seu custo computacional ¢ qualidade
grifica para superficies curvas, no entanto nao reprodus adequadamente os
efeitos de reflexdo especular.

3.5.14 Tluminagao Phong

O modelo de iluminacio Phong [6,9] utiliza os vetores normais e as com-
ponentes de cor de cada vértice do tridngulo para interpolar os valores das
componentes de cor e o vetor normal de cada pixel interno do triangulo. Os
valores interpolados sdo entdo utilizados para, juntamente com as proprie-
dades de reflexao do material, calcular a cor resultante da interagao com as
fontes de luz presentes na cena grafica.

3.5.15 Implementagdo Computacional

A adicio de iluminagio & VOGL exigiu a reescrita completa das estruturas
internas de dados para armazenamento dos vetores normais n®, n¥, n® e para
armazenar as trés componentes de cor (vermelho, verde, azul, ou RGB) de
cada vértice. Com esta modificacao cada vértice passon a ser definido por
3 tripletes v; = v{xi, ¥i, zi. ¥, nf, Ry, Gy, By) onde z;, 44, 2; € 0, n¥, nf sdo
numero reais de precisio simples e R;, G;, B; sdo inteiros sem sinal de 8 bits.

Além da alteracdo na defini¢io dos vértices foi criado um buffer interno
para o arimazenamento em memdria da imagem gerada na tela. O armaze-
namento interno das trés componentes de cor € necessario uma vez que este
trabalho visa criar uma biblioteca independente de hardware e ndo ha um
procedimento padrao para a leitura do frame buffer seja ele de 8, 16 ou 24
bits e os cdlculos necessitam ter acesso a cor atual de um pixel no frame
buffer. Nesta implementacdo estes dados foram armazenados em utn vetor
de nimeros inteiros de 32 bits *rgbbuf na forma:
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Alfa Vermelho Verds Azul

fmm e o o pom—————— +
|byte 0 [byte 1 |lbyte 2 |byte 3 |
Fom—————— Fm— - F———— - +
Cmmmmmmmm o 32 bits-——-——-——-—- >

E o acesso a cada compenente de cor é feito através da fungao cpack ()

void cpack ( 1)

int i /* valor de cor do pixel */
{

short alfa, r, g, b;

alfa = (short) ((0xff0000Q00 & rgbbufli]) >> 24);
r = (short) ((0xQOff000Q0 & rgbbuf[i]) >> 16);
g = (short) ((0xQ000ff00 & rgbbufli]) >> 8);
b = (short) ({0x000000ff & rgbbufl[il)) ;

Para facilitar a conversao de valores de ponto flutuante das componentes
de cor (entre 0.0 e 1.0) para a representagdo interna do *rggbuf foi criada
fungao rgbpak ()

int rgbpak(a, r, g, b)

int a; /* coeficiente de transparencia discutido abaixo */
float r,g,b; /* componentes de cor r,g,b em ponto flutuante */
{

return (a<<24) | ((int) (255.0*r)<<16} |
((int) (255.0%g)<< 8) |
((int) (255.0%h));

As propriedades de reflexdo dos materiais e das luzes sdo definidas e
controladas pela fungéo lmdef ()

void imdef(deftype, index, properties)
int deftype, index ;
float propertiesi];

/* Onde
deftype = DEFMATERIAL ou DEFLIGHT
index = indice identificador do material ou fonte luminosa

properties[] = lista de coeficientes de reflexao ou
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transparencia do material ou luzes presentes na cena
*/

A ativacio ou desativagio das fontes de iluminagio ¢ feita pela fungao 1lmbind ()
descrita a seguir:

void lmbind (target, index)
int target, index;

/* Onde

target = LIGHTO a LIGHT8, uma das 8 fontes de iluminacao possiveis
index = 0 desativa a fonte de luz, 1 ativa a fonte de luz

*/

Para o processamento de cada tridngulo foi desenvolvida a fung¢iio Renderer (),
esta funcdo é encarregada de fazer a decomposigao de cada triangulo ¢ rea-
lizar os cdlculos de interpolacdo necessarios para o processamento de cada
pixel pela fungdo seguinte. A fun¢io Renderer() tem a seguinte definigéo:

void
Renderer{n, ppx, ppy, PV, pm)
int n; /* numero de vertices */

int ppx; /# coordenadas x dos vertices no espaco de projecac */
int ppy; /* coordenadas y dos vertices no espaco de projecao */
float pv[1{4]; /* coordenadas dos vertices no espaco real */
float pn[]J[3]; /* normais dos vertices */

A fungio Renderer(), por sua vez utiliza a fungdo light_evaluate() para
cada pixcl. Esta fungdo ¢ a responsavel por todos os cdleulos de iluminagao
e tem como parametros:

void

light_evaluate(nx, ny, nz, red, green, blue, x, y, 2z, r, &, b)
float nx,ny,nz; /* Vetor normal #*/

float red,green,blue; /* Cor do pixel */

float x,y,Z; /* Coordenadas do pixel */

float *r,*g,*b; /* Cor calculada do pixel */

O calculo da cor resultante dos efeitos de iluminacao para um dado pixel
é realizado segundo a equagio 3.6 iterada sobre todas as fontes de iluminagao
presentes na cena:
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N
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Expandindo a equagdo acima ficamos com:

Np . - - -
1t = BB kRIR 4y {TERE(N - L) + B IT (R V)}

L=1
- " ‘NL g - 5 ¥
1t = kS + KCIC + 3" {IFRS (N - L) + K IE (R - V) (3:7)
L=l

N — . — —+
piotel o B 4 (BB | 3. {Ifkf(N L)+ kBIB(Ry - V)}
L=1

3.5.16 FEfeitos de Transparéncia

A implementacao dos efeitos de transparéncia foi feita utilizando umn modelo
linear onde cada vértice possui um valor de opacidade & que serd ou ndo utili-
zado para realizar a mistura de cores. Este modelo nao leva em conta efeitos
de refracio. O valor de opacidade ¢ varia entre 0,0 ¢ 1,0, correspondendo a
um pixel completamente opaco ou a um pixel completamente transparente,
respectivamente. O célculo é feito utilizando os pares P; { Z;, a;} ¢ Py {Z;, a5}
correspondentes ao pixel armazenado no buffer RGB (e no frame buffer) e ao
pixel candidato & esta posigdo na tela e no buffer respectivamente. Nestas
condigoes as seguintes situaces sdo possiveis:

1. Z; < Z;, P, encontra-se mais préximo do observador que F;

{a) oy =0, P; é completamente opaco e P; é descartado.

(b) 0 < o; <1, F, é semi transparente e a cor resultante é a combi-
nacao linear

I=L—-a,;+fj-o:j (38)
O valor de Z; é mantido inalterado e «; € substituido por
o = S (3.9)

no buffer de transparéncia.
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(¢) a; = 1, P, é completamente transparente, a cor de F; substitui F;,
Z; e oy 8o mantidos inalterados.

2. Z; > Z;, P; encontra-se mais préximo do ohservador que F;

(a) a; = 0, P; é completamente opaco e F; é substituido por F; no
buffer RGB, Z; substitui Z; no frame buffer e a; substitui o; no
buffer de transparéncia.

(b) 0 < «; < 1, P; é semi transparente e a cor resultante € a combi-
nacao linear
I = fi'l’li-i-fj e f (310)

o valor de Z; é substituido por Z; e o é substituido por

ape = S22 (3.11)

no buffer de transparéncia.

(¢} @; =1, P; é completamente transparente, a cor de F; permanece
no buffer RGB, Z; é substituido por Z; e w; por o;

Todo o processamento descrito é realizado pela fungio transp_evaluate():

void

transp_evaluate{izb,alpha,r,g,b)

int izb; /* Valor Zj x/

int alpha; /* Valor de alphaj */

float *r,*g,*b; /% Cores resultantes */

Este modelo de transparéncia, embora simples, é adequado para a pro-
ducio de imagens e computacionalmente ripido e eficiente. Vdrios refinamen-
tos s30 possiveis através de modificages ¢ adigdes & fungdo transp.evaluate().

A figura 3.12 sumariza as etapas de processamento implementadas nesta
biblioteca descritas acimna.

3.5.17 Formatos de Arquivos de Saida

Um dos objetivos da adi¢io de um buffer RGB a biblioteca VoglZ foi a possi-
bilidade de salvar em arquivos as imagens geradas pelos programas. A dispo-
nibilidade destas imagens em arquivos permite o seu pos-processaniento por
putros programas e a impressio em uma variedade de impressoras. Atual-
mente existe mais de uma centena de formatos de arquivos graficos [33], neste
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Figura 3.12: Processamento de vértices pela VoglZ
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trabalho foram escolhidos os formatos P PM (Portable Piz Map), Adobe PostScript™
[31,32) e NCSA HDF [34].
O formato PPM ¢ dominio piiblico e consiste de um arquivo binario com
um cabecalho identificando o formato, a imagem e suas dimensdes, seguido
de umn vetor com os componentes RGB de cada pixel:

P6

#Image rendered with VoglZ 3.4\n
DimensacX DimensaoY ValorMaximo
R1 G1 B1 R2 G2 B2 R3 G3 B3 ...

A principal caracteristica do PPM é ser um formato ndo destrutivo (ao
contririo de outros formatos como GIF e JPEG) de 24 bits que conserva
integralmente todas as informagdes da imagem.

O formato Adobe PostSeript™ foi desenvolvido para a criagio de paginas
a seremn impressas. Este formato consiste, na verdade, de uma linguagem
de programacio {como C e Fortran) extremamente versitil permitindo a
combinacdo de imagens, textos e desenhos em uma mesma pagina. Por ser
uma linguagem de programagao, o AdobePostSeript™ pode ser utilizado
livremente e, por ser gravado em formato ASCIT, torna simples a sua edigao
manual, caso necessario e a sua distribuigédo eletrénica.

O formato HDF (Hierarchical DataFormat), descrito mais detalhada-
mente em 4.4, caracteriza-se por ser um formato bindrio independente da
arguitetura de computador com capacidade de armazenar, em um mesmo
arquivo, imagens, dados numéricos, tabelas, texto, etc. Neste trabalho ele
foi utilizado para geragdo de arquivos de dados em computadores com um
tipo de arquitctura e transferi-los para processamento em outros de arquite-
tura diversa.

3.6 Programas Desenvolvidos e Resultados Ob-
tidos

3.6.1 Biblioteca de Objetos Quimicos

Utilizando a biblioteca VoglZ foi desenvolvida uma biblioteca de objetos
quimicos, isto é, um conjunto de fun¢des primitivas para a criagdo de repre-
sentagOes moleculares. Estas primitivas consistem de geradoras de objetos
sélidos como esferas, cilindros e de objetos varidveis como curvas de contorno,
isosuperficies, planos, superficies, etc.

A tabela 3.1 sumariza estas fungoes:
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| Fungdo Operagio
boundbox() | Gera uma caixa contendo todas as moléculas
contour () Gera n curvas de contorno no plano (z,y)
cramp (} Gera uma rampa de cores em um intervalo de valores
flz,y, z)mz'm f(I, Y, z)ma:c
cyl() Gera um cilindro de raio r, cores cy,¢y entre os pontos
(21,91, 21) ¢ {Za, Yo, 22) € 05 respectivos vetores normais
gplane() Extral um plano de dados passando por z; de um cubo de
dados f(z,y,2)
isosurf () Extrai uma isosuperficie com valor v de um cubo de dados
f(z,y, z) de dimensdes ng, ny, n,
makemol () Constroi todas as representacoes
(wireframe, stick, balllstick, CPK) de wma molécula
a partir de suas coordenadas e niimero atomicos
readhdf O Lé um arquivo HDF de dados contendo coordenadas
atomicas, densidades eletrdnicas, ete
readmpc () Lé arquivos em formato mopact
readpsi88() | Lé arquivos bindrios em formato PSI88
readxyz() Lé arquivos texto de coordenadas atémicas em formato z, ¥, 2
sphere () Gera tetraedros, octaedros e esferas de raio r, cor ¢ e 08
respectivos vetores normais
sph_gen{() Gera uma esfera de raio r, cor ¢ com os respectivos vetores
normais utilizando subdiviséo angular
triedrum() | Gera um triedro centrado na origem do sistema molecular
z2name () Obtém o simbolo de um elemento a partir de seu nimero
atomico

Tabela 3.1: Biblioteca de Objetos Quinicos
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FBloco de Memoria | Bytes/elemento | Consumo de Memdria {(kbytes) |
Vértices 54000 527 kbytes
Z buffer 4 1914 kbytes
RGB & a buffer 4 1914 kbytes

Tabela 3.2: Consumo de memdria para uma imagem 700 por 700 pixels com
5000 tridngulos

3.6.2 Consideragdes Sobre Desempenho

Trés fatores afetam o desempenho da VoglZ, a velocidade do processador,
a velocidade do sistema de meméria (VM, RAM e cache) e a velocidade do
dispositivo grafico de saida empregado.

A equacdo 3.7 ilustra o ntmero de operacdes de ponto flutuante ne-
cessdrias para a obtencéo das trés componcentes de cor de cada pixel, a estas
operacoes devem ser adicionadas as operagoes de interpolacio e normalizagao
de vetores. Estas operacdes exigem a utilizagdo dc sistemas computacionais
dotados de unidades aritméticas de ponto flutuante.

A andlise da figura 3.12 mostra que o desenho de cada pixel na tela implica
el trés acessos 4 memdria principal, um para a manipulagao aritmética dos
vértices, outro para o teste do buffer de profundidade e outro para acesso
ao buffer de transparéncia e de cores. Considerando uma imagem tipica
de dimensdes 700 por 700 pixels contendo em torno de 5000 tridngulos o
consumo de memdria é expresso pela tabela 3.2

Em funcio dos tamanhos dos blocos de meméria e da frequéncia com
que sdo acessados o desempenho da biblioteca VoglZ depende {ortemente
da quantidade de meméria fisica disponivel, da implementacdo de hardware
do sisterna de meméria (RAM e cache) e do suporte do sisiema operacio-
nal & alocagio dindmica de meméria ¢ sua manipulagdo. Para obtengdo de
um desempenho razodvel é necessria a utilizagio de computadores com no
minimo 16 Mbytes de memdria fisica dispenivel, um sistema de memdria vir-
tual avancado e um sistema de controle de cache e memdria fisica eficiente.

O 1ltimo fator influenciando o desempenho estd relacionado & tecnolo-
gia utilizada pelo dispositivo grafico de saida. Independentemente das suas
carateristicas (8, 16 ou 24 bits de profundidade) o dispositivo grafico serd
acessado constantemente para o envio dos pixels calculados para o frame
buffer, a velocidade com que isto € realizado depende da tecnologia de bar-
ramento empregada. Neste trabalho foram utilizadas as tecnologias ISA,
SBUS e PCI. A tecnologia ISA emprega um barramento de 16 bits operan-
do a uma velocidade de 4,77 MHz que mostrou-se inaceitdvel para este tipo
de trabalho. Os barramentos SBUS ( 32 bits a 25 MHz) e PCI { 32 bits a
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Figura 3.13: Programa de visualizagdo molecular MV desenvolvido com a
biblioteca VoglZ

33MHz), por outro lado, encontram-se dentro da largura de banda exigida
pelos processadores atuais.

3.6.3 MYV, a simple Molecular Viewer

Utilizando a biblioteca de objetos quimicos juntamente com a biblioteca Vo-
glZ, foi desenvolvido o programa MV (A simple Molecular Viewer) com
uma interface de usudrio baseada no XView Toolkit 25. As figuras a se-
guir ilustram os resultados obtidos com 0 MV durante os estudos de alguns
pesquisadores do Instituto de Quimica da Unicamp. A figura 3.13 ilustra a
aparéncia geral do programa MV e os principais recursos por ele disponibili-
zados [29]. A figura 3.14 mostra um estudo de estado de transi¢do realizado
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Figura 3.14: Estudo de um estado de transi¢do visualizado com auxilio da
biblioteca VoglZ

por Figueiredo [30,35]. Esta figura ilustra a utilizacio da funcio isosurf
para a visualizacdo dos cubos de dados gerados pelo programa PSI88 [36],
bem como a utilizacdo intensiva do modelo de iluminagdo Phong e do buffer
de profundidade para a remogdo de linhas e superficies ocultas.

Na figura 3.15, um estudo de reatividade conduzido por Santos [37,38],
podem ser observados os efeitos obtides quando se utiliza o buffer de trans-
paréncia para a visualizagao de imagens complexas. E importante notar na
figura 3.15 que, apesar da simplicidade do modelo de transparéncia utilizado,
os resultados obtidos realcam fortemente a percepcio espacial sem introduzir
artificios na imagem.
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Figura 3.15: Efeitos de transparéncia aplicados a uma isosuperficie no estudo
de reatividade

3.6.4 Programa GLPSI

O programa GLPSI foi desenvolvido a partir de 1994 como uma evolucio
do MV. Este programa abandona o XView Toolkit em troca do GLUT [20]
e substitui a biblioteca VoglZ pela biblioteca Mesa [24] & qual foram adicio-
nadas as extensdes desenvolvidas na VoglZ. Um dos objetivos desta migragdo
foi incorporar a interface de programagao da OpenGL para poder ampliar o
nimero de plataformas computacionais suportadas. A figura 3.16 ilustra a
aparéncia geral do GLPSI e os principais recursos oferecidos.

Entre as capacidades adicionadas ao GLPSI destacam-se

1. A codificacdo de propriedades de interesse utilizando escala de cores,
como ilustra a figura 3.17

2. A anilise interativa de geometrias moleculares, (medidas de disténcias,
angulos, etc);
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Figura 3.16: Programa GLPSI

3. A geracdo interativa de planos e superficies associados a propriedades
moleculares calculadas

4. A geragao de arquivos em formato PPM e PostScript com os resultados
para armazenamento ou impressgo.

5. A adicdo do algoritmo de Goodsell & Olson [39] para a geragéo de
gravuras preto e branco utilizando o buffer RGB e o buffer de produn-
didade (figura 3.18);

6. Suporte & OpenGL e ao protocolo de rede GLX quando disponiveis.
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Figura 3.17: Visualizacio de isosuperficies, codificacdo de cores e desenho de
superficies utilizando o GLPSI.

3.7 Discussao e Conclusoes

Os resultados obtidos neste trabalho mostram que, utilizando os recursos
computacionais de software e hardware disponiveis atualmente, é possivel o
desenvolvimento de técnicas e programas avancados de visualizacdo molecu-
lar. A utilizacdo de linguagens e padrdes bem definidos de programagéo é
essencial para que se obtenha a maior independéncia possivel de hardware.
Neste caso isto foi obtido através da adocdo de padrdes como o compilador
GNU C, o ambiente X11 e o sistema operacional Unix.

O desempenho computacional obtido depende fortemente de fatores tec-
nolégicos ainda em evolugdo, mesmo assim, considerando que este trabalho
iniciou seu desenvolvimento com desempenho aceitdvel [29] em equipamentos
modestos como PC 386 DX 40MHz com 8 Mbytes de RAM, néo h4 limitacdo
tecnolégica (de software ou hardware) atualmente para a sua continuidade
ou aprimoramento, ao contrério, a evolucdo dos dispositivos graficos de saida
nos 1ltimos anos tem convergido na dire¢do de prover suporte mais eficiente
as técnicas aqui desenvolvidas.

No que tange a tradicdo histérica do uso da linguagem Fortran pelos
quimicos, no entanto, o desenvolvimento da VoglZ mostrou a sua total ina-
dequacdo as necessidades de programacao da visualizagao molecular. Mesmo
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Figura 3.18: Exemplo de gravura preto e branco produzida pelo programa
GLPSI

em suas revistes mais recentes como Fortran90 ou Fortran95, esta linguagem
nio dispde, de forma eficiente, dos recursos da linguagem C para a definicio
e manipulacdo de estruturas ¢ dados relativamente complexos que surgem
na visualizacdo molecular e nem da sua transportabilidade entre processa-
dores e sistemas operacionais diferentes. Em outras palavras, a visualizagio
cientifica molecular pressupde o dominio e o uso da linguagem C como base
de desenvolvimento, da mesma forma que, em outras dreas da quimica como
instrumentacio ¢ quimiometria as linguagens assembly e Matlab®™ tem sido
apontadas como mais apropriadas.

Do ponto de vista dos objetivos inicialmente propostos para este trabalho,
a criagio de um sistema de visualizago cientifica molecular pode-se concluir
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gue os mesmos foram atingidos. A biblioteca de objetos moleculares e a bi-
blioteca VoglZ com suas extensOes adicionadas & Mesa fornecem um ambiente
de programagao e desenvolvimento para aplicacoes de visualizagao cientifica
em quimica, a sua transportabilidade entre diversos sistemas computacionais
é garantida pelo uso de padrdes bem definidos e disponiveis gratuitamente.
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Capitulo 4

Computacao Quimica
Distribuida

4.1 Introducao

Neste capitulo procuraremos analisar solugdoes que permitam que programas
em geral, em C ou Fortran, possam executar distribuidamente de forma pa-
ralela ou cooperativa visando a otimizagdo do uso de recursos e/ou a redugio
do tempo das tarefas computacionais.

As tentativas de obter alto desempenho computacional podem ser classifi-
cadas em dois grandes grupos [1,2], o desenvolvimento de processadores mais
rapidos, com ciclos de pracessamento pequenos (300MHz) e arquiteturas mais
eficientes ou o desenvolvimento de sistemas multiprocessados onde, utilizan-
do um grande nimero de processadores com ciclos maiores de processamento
(100-300 MHz), a aceleragio é obtida através da divisdo do trabalho, isto é€,
através da distribuicao entre vérios processadores (no mesmo computador ou
nao} de partes da tarefa global a ser realizada. Exemplos do primeiro caso
s&0 os supercomputadores de alta performance (Cray , NEC) que se caracte-
rizam por serem de preco extremamente elevado, exigirem uma infraestrura
sofisticada e se basearem em um modeclo centralizado de computagio.

No segundo caso é necessario que se faga uma classificagio segundo trés
correntes tecnoldgicas: aquela que se baseia em um grande niimero de pro-
cessadores operando de forma sincrona a mesma instrugfio sobre um conjunto
igualmente grande de dados (SIMD Single Instruction Multiple Data); a que
se basela em urmn ndmero grande de processadores independentes, operando
de forma sincrona ou ndo, executando diferentes instrucdes sobre o conjunto
de dados (MIMD Multiple Instruction Multiple Data) e, por iltimo, aquela
que faz uso de um nimero médio (16 a 64) de processadores fortemente aco-

50
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plados, e operando de forma simétrica compartilhando periféricos, memoria
e recursos locais (SMP Symetric Multiprocessing). Mais recentcmente gragas
a0 desenvovimento notavel das arquiteturas RISC {Reduced Instruction Set
Computer) utilizadas em cstagdes de trabalho e a popularizagao e amadureci-
mento das tecnologias de compiladores e de redes (acompanhadas de equiva-
lente reducio de custos) uma outra solugdo tornou-se vidvel para a aceleragdo
de cédlculos computacionais.

Através do uso de funcdes intrinsecas ao sistema operacional Unix (embo-
ra gradativamente estejam tornando-se disponiveis em outros sistemas) uma
séric de bibliotecas de comunicacio foram criadas para transformar uma re-
de de estacdes de trabalho em um cluster computacional com um desempe-
nho numérico aproximadamente ignal a soma dos desempenhos individuals
de cada componente da rede. O modelo de programagdo em clusters pode
seguir um conceito extremamente semelhante aquele utilizado em arquite-
turas MIMD, bastando apenas que o programa seja desenvolvido tendo em
mente as limita¢des ou vantagens de uma rede de estagdes em relagdo aos
sistemas multiprocessados. Da mesma forma pode-se optar por um modelo
SMP/MIMD simulando, em um cluster, um computador SMP.

Entre as limitacdes impostas a utilizacdo de clusters de cstagOes de tra-
balho como opcdo a sistemas MIMD ou SMP destacam-se principalmente

[2]:

s A elevada laténcia e baixa velocidade de transmissdo dos meios fisicos
utilizados para montar as redes {Ethernet 10 Mbits/s, Token-Ring 16
Mbits/s, FastEthernet 100 Mbits/s FDDI 100Mbits/s laténcia tipica 5
ms) quando comparados a laténcias da ordem de nanosegundos usuais
em sistemas SMP ou MIMD.

¢ Da mesma forma, a natureza multiusudrio destes equipamentos pode
produzir desequilibrios imprevisiveis em cada equipamento participante
em fungio da sua utilizagdo para outras tarefas.

As principais vantagens, por sua vez, sao:

e A memdria local maior (tipicamente 64 a 128 Mbytes contra 8 a32
Mbytes em sistemas MIMD);

s A existéneia de discos locais em cada processador com , teoricamente,
a capacidade de armazenamento que se fizer necessdria ao trabalho;

e A disponibilidade de periféricos especiais (aceleradores graficos, pro-
cessadores vetoriais, digitalizadores de video, cte) permite adicionar
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funcionalidades extras a um ou mais computadores do cluster, de acor-
do com as especifidades de um dado projeto, de forma aditiva ao cluster
existente;

o Interoperabilidade, uma caracteristica implicita do sistema Unix, que
consiste na capacidade de se poder conectar, para a execugio de uma
mesma tarefa, equipamentos de fabricantes diferentes procurando ex-
plorar em cada um os recursos que dispoe (capacidade de armazena-
mento em disco, visualizagdo, capacidade de memdria, ctc);

e Lscalabilidade, isto ¢, um cluster de computadores pode ser dinami-
camente configurado e dimensionado através da adi¢do ou remogao de
computadores de acordo com as necessidades do problema a ser anali-
sado.

Os mecanismos disponiveis para a computacdo distribuida basciam-se nas
formas possiveis de comunicagao entre processos. Estas formas sio descritas
a seguir.

4.2 Comunicacao Interprocessos no Unix

A comunicacio interprocessos é a base da computagée distribuida. E através
dela que um processo pode iniciar ou encerrar ouUtros processos no mMesmo
computador ou ao longo de uma rede e realizar a troca de dados necessaria
4 execucdo de uma tarefa. Exemplos de comunicagio entre processos exe-
cutando em computadores diferentes interconectados por uma rede podem
ser encontrados rotineiramente em servigos como correio eletrénico, compar-
tilhamento de discos ¢ impressoras. Os mecanismos bésicos pelos quails os
processos se comunicam no Unix s8o: pipes, FIFOs, mecanismos de memdria
compartilbada utilizando SysV IPC ou BSD mmap e sockets BSD. Destes
mecanismos apenas o iltimo contempla a comunicagao entr¢ processos exe-
cutando em um mesmo computador ou executando em um grupo de compu-
tadores remotos.

4.2.1 Pipes

Pipes [3,4,5] consistem em canais unidirecionais de comunicagio entre pro-
cessos que executam em um mesmo computador e que guardam entre si uma
relagio hierdrquica pai-filho. Para comunicagdo entre dois processos utili-
zando pipes, é necessirio que o processo pai solicile a criagao de um pipe
e a seguir faca uma chamada & fungdo fork() para injciar a execucao do
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processo filho. A légica do programa definird a diregio de comunicagao a ser
utilizadajd]. Pipes sao utilizados amplamente em diversos sistemnas operacio-
nais em comandos de sistema (ex. 13 -1 | more) e devido as suas carac-
teristicas nio apresentam a flexibilidade necessdria para aplica¢Ges cientificas
mais complexas.

4,2.2 FIFO

FIFOs, {3,4,5] ou pipes First In, First Out, sdo canais de comunicagdo aos
quais foi associado um nome, da mesma forma que um nome de arquivo, e
que permitem a comunicagdo entre processos sem que haja, entre os mesmos,
uma relacio hierarquica. Mais especificamente, um dado processo cria um
FIFO ¢ associa um nome a ele, a seguir este mesmo processo abre este FIFO
como sc cstivesse abrindo um arquivo ¢ passa a realizar operagdes de leitu-
ra/escrita. Um segundo processc que descje comunicar-se com o primeiro
realiza, também a operacdo de abertura de arquivo, e através de operagOes
reciprocas de leitura/escrita realiza a troca de dados desejada. Exemplos
de comunicacio entre processos utilizando FIFOS podem ser enconirados no
sistema 1pr/lpd de impressio dos Unix baseados na linhagem de Berkeley.
Embora mais flexiveis que os pipes, os FIFOS carccem da flexibilidade e
generalidade necessdrias & computaggo cientifica distribuida.

4.2.3 Meméria compartilhada

Uma outra forma de comunicacdo entre processos executando em sistemas
Unix é através de meméria compartithada (shared memory). Neste método
um bloco de memoéria RAM pode ser acessado por dois ou mais programas
executando em um mesmo compusador. Duas implementagdes tem sido am-
plamente empregadas: SysV SHM [3,4] e BSD mmap() (5,6,7]

A implementacio SysV faz uso de pdginas da meméria virtual do sistema
operacional que podem ser acessadas de forma coordenada por vérios pro-
cessos compartilhando um mesmo conjunto de dados. Apesar de eficiente
este método ndo possui a padronizagdo e suporte universal entre plataformas
computacionais diferentes ¢ visa o compartilhamento local de memoria entre
processos e nao o compartilhamento em rede.

4.2.4 mmaping

O método de comunicacio entre processos utilizando mmap() counsiste em
mapear, no cspago de varidveis de um ou mais processos, um dispositivo ou
arquivo [7):
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X]20}

X[0]

XI[1] Processo 1

X[z] for(i=0; i < 5; i++)

X[3] X[i] = X[i] + ¥;

X[4]

X131

X[6]

X[7] Processo 2

§[3] for(i=0; i < 5; it++)

X[[?]O] X[i+5] = X[i+5] + ¥;

X[11]

X[12] Processo 3

X[13] For{i=0; i < 5; i++)

X[14] X[i+10] = X[i+10] + ¥;

X115]

X[16]

X[17] Processo 4

g{([_}g] for(i=0; i < 5; i++)

X%20} X[i+15] = X[i+15] + ¥;
/work/dados

Figura 4.1: Programacao distribufda utilizando mmap

Em outras palavras, uma matriz x[1000] usualmente mapeada no es-
paco de enderccamento de memoria do programa passa a residir em um
arquivo cujas dimensoes dependem apenas dos recursos de armazenamento
disponiveis. Este arquivo fica sob controle do sistema operacional podendo
aproveitar em maior ou menor grau as suas caracteristicas de gerenciamento.
Uma vez que os elementos x[1] ndo residem mais no espago privativo de um
dos processos em execucdo os mesmos passam a estar disponiveis para que
outros processos possam acessi-los e/ou alterd-los, permitindo a distribuigao
do processamento.

Caso este arquivo esteja disponivel & demais maquinas de um cluster utili-
zando um sistema de arquivos distribuidos em rede como o NFS [8] o proces-
samento poderd ser realizado de forma cooperativa por todos os componentes
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do cinster. E importante frisar que o mmaping nio consiste em operagdes de
leitura ¢ escrita (I1/0) simultaneas por virios processos mas realmente no ma-
peamento de um dispositivo ou arquivo diretamente no mapa de memoria
de um ou mais processos. Esta caracteristica acarreta dificuldades na in-
teroperacio de processos quando o arquivo mmaped nfo encontra-se situado
localmente mas, por exemplo, montado via NFS uma vez que a especificagio
inicial deste protocolo ndo garante [8] o sincrenismo perfeito entre servidor
e clientes. Visando contornar esta situagdo Minich [9] integrou fortemente
o protocolo NFS ao sistema de memdria virtual , neste trabalho utilizamos
[10] © MNFS proposto por Minich para a execugdo de processos distribuidos
entre um cluster de computadores PC 486 e comparamos a sua eficiéncia e
viabilidade em quimica em relacdo a outros métodos conforme sera descrito
e discutido posteriormente.

O uso de mmaping mostra-se vantajoso, no entanto, pela sua simplicidade
de programacio, apds a operacdo de mapeamento do arquivo ou dispositivo
em memaria a operacio sobre as varidveis ¢ feita de forma usnal:

x[i,j] = a*y[i,jl+b

A sua eficiéncia, no entanto, s € realizada em computadores monoproces-
sados onde os processos compartilhando o mesmo conjunto de dados nao
concorram por recursos semelhantes do sistema (ex. unidade de processa-
mento de ponto flutuante), ou em sistemas SMP, isto €, em computadores
com varios processadores compartilhando entre si a mesma memdria fisica.

Implementagoes via redes, como 0 MNF'S, embora especificas e em alguns
casos de uso restrito a alguns Unix t€m atraido o interesse de pesquisadores
conforme descrevem Souto e Stark [11].

4.2.5 Sockets BSD

Desenvolvidos pela Universidade da Califérnia, Berkeley, e disponiveis a par-
tir da versdo 4.1cBSD [6,12] para computadores VAX por volta de 1982, os
sockets consistem numa abstragdo baseada em fuungbes primitivas de comu-
nicag¢io implementadas no sistema operacional e de uma interface de progra-
magio de aplicagdes (ou API, Application Programming Interface) acessivel
ao usudrio. Os sockets BSD foram criados com os seguintes objetivos {12,13):

¢ Transparéneia, a comunicacao independe dos processos residirem ou
nao no mesmo computador;

e Compatibilidade e interoperabilidade entre diferentes sistemas opera-
cionais;
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e Independéncia das caracteristicas fisicas da rede;

o Independéncia do protocolo de comunicagio entre 0s computadores que
compoe a rede;

Um socket é uma das extremidades de um canal virtual de comunicagao
entre dois ou mais processos, executando ou nao no mesmo computador, que
pode ser criado e manipulado para leitura e escrita da mesma forma que
um arquivo de dados. Ao contrdrio destes, no entanto, um socket sd exis-
te durante o periodo de intercomunicagao dos processos. Posteriormente a
versdo inicial, liberada em 1983, a implementacao de sockets sofreu revisoes
a cada nova versio do Unix de Berkeley: 4.2BSD em 1984, 4.3BSD em 1986,
4.3BSD-Tahoe em 1988, 4.3BSD-Reno em 1990 (7] Em 1991, Berkeley dispo-
nibilizon abertamente uma versao de seu Unix que tornou-se conhecida como
Net/2. Esta versdo, assim como o 4.3BSD-Tahoe de 1938, foram utilizadas
amplamente por varios fabricantes de sistemas operacionais como base e re-
feréncia para a sua propria implementagio de sockets e de comunicagao via
rede utilizando o protocolo IP . Posteriormente, Berkeley ainda langou mais
duas verses do seu Unix, denominadas 4.4BSD-Lite (1994) e 4.4BSD-Lite2
(1995) [7,14]. Esta evolugdo histérica de implementagGes fez com que nem
todos os fabricantes tenham evoluido ou aprimorado suas implementagdes de
sockets e comunicagio de rede na mesma escala que Berkeley. Desta forma
neste trabalho, e visando a transferibilidade de programas entre sistemas,
segue-se, conforme recomendado por Stevens [14,15], as interfaces de pro-
gramacao, os padroes e implementagio descritos e utilizados para a versao
Net/2 de sockets e comunicagao via rede.

4.2.6 Interface de Programagao de Aplicagoes

As fungGes disponiveis para programacio utilizando sockets sao [13,16,17]
sumarizadas na tabela 4.1.

A existéncia das funcoes listen(), accept() ¢ comnect() evidenciam
as caracteristicas de um modelo de programacao cliente-servidor para a utili-
zagéo de sockets em computagio distribuida [18]. A figura 4.2 ilustra melhor
esta caracteritica e as etapas envolvidas no estabelecimento de um canal ou
circuito virtual de comunicacio entre dois processos utilizando sockets.

Em linguagem C, um socket é criado através da funcao:

s=socket (dominio, tipo, protecoloe)

onde dominio define dominio de comunicagao a ser empregado , conforme a
tabela 4.2 [13,16].
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Operacgao Fungao Variante 1 | Variante 2
Criagao socket()

Assaciagio de Nome | bind()

Seleciona Conexdo | listen()

Aceita Conexao accept()

Realiza Conexao connect()

Leitura de dados read() recv{) recvfrom()
Escrita de dados write() send() sendto()
Encerra Conexio close() shutdown()

Tabela 4.1: Interface de Programacio de Aplicagdes com sockets BSD

Servidor Cliente
socket () socket {)
pind{}) connect i}

listen() _. .._.._I
LT read()
-
acaept ()
? write ()
read{) =

writel()

Figura 4.2: Sequéncia de eventos no estabelecimento de um eircuito virtual
utilizando BSD sockets.

O tipo de socket a ser criado define a semantica de comunicacao a ser
empregada para comunicagio entre os processos conforme ilustrado na tabe-
la 4.3 [7]

Por ultimo, protocolo define qual protocolo do dominio ¢ seméntica esco-
thidos deve ser empregado. Via de regra apenas um protocolo existird para
uma dada selegao emhbora seja possivel que mais de um esteja disponivel.
A definicdo de todos os par&@metros envolvidos na criagdo de um socket é
bastante dependente da implementagao de Unix empregada, nem todas as
versoes do Unix suportam todas as variantes possiveis. Do ponto de vista
da computacao distribuida em quimica apenas os dominios PF_LOCAL e
PF_INET, que permitem a comunicagio entre processos executando em um
mesmo computador ou processos entre computadores conectados a Internet,
respectivamente, € que 530 de interesse pratico.

Conforme ilustrado na figura 4.2 o modelo cliente-servidor utilizado pelos
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Dominio Familia de protocolos
PF_LOCAL | Protocolos internos (locais) ao computador
PFINET Protocolos Internet (ARPA)

PE.IS0O Protocolos ISO
PF_CCITT | Protocolos ITU-T (X.25, etc)
PF_NS Protocols XNS da Xerox

Tabela 4.2: Familias de Protocolos definidas para sockets BSD

Tipo Semantica de comunicagdo do canal
SOCK_STREAM bidirecional, conectado,sequencial,confidvel
SOCK_DGRAM nao conectado, mensagens de tamanho fixo
SOCK_RAW transferencia de dados brutoes, uso reservado
SOCK_SEQPACKET | sequenciamento definido, conectado, tamanho fixo
SOCK_RDM entrega confirmada

Tabela 4.3: Semdinticas de Comunicacdo para sockets BSD

sockets exige que, apds a sua criagao, este tenha associado a si um nome
que permita a sua localizacdo processos clientes, isto é realizado através da
fungao [16] :

bind(s, struct sockaddr enderego,tamanho)

Na fung¢do acima s é o descritor retornado pelo sistema operacional, quando
da chamada da funcao socket(), que identifica o socket para o processo
servidor e a estrutura enderego definida como:

struct sockaddr {

u_char sa_len: /* tamanho total x/
u_char sa_family; /* familia */
char sa_data[14]; /¥ valor do enderecc */

1

depende da familia de protocolos empregada [16,17]. No caso da familia
PF.LOCAL, enderego definird um nome de um socket que estars localiza-
do na hierarquia do sistema de arquivos do Unix da mesma forma que umn
arquivo convencional. No caso da familia PF_INET, definira os parametros
de identificacdo do protocolo IP conforme serd descrito posteriormente. Em
suma a funcdo bind () cria uma associacao do tipo:

{ protocolo,enderego-local, processo-local endereco-remoto, processo-remoto}
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A partir deste instante, o processo criador do socket poderd operar no papel
de servidor observando o socket a espera de conexoes, esta condigao € ativada
através da fungao abaixo.

listen(s,max)

Onde s define o socket e max define o niimero maximo de conexdes pendentes
aceitadas pelo servidor. Ou seja, caso o valor de max seja excedido duran-
te a execucdo do processor o cliente receberd uma notificacio de conexao
rejeitada.

A accitacao de uma conexdo solicitada por um cliente é realizada atraves
da funcgao

accept(s, struct sockaddr enderego,tamanho)

esta funcio remove a solicitacao do cliente da fila de pedidos de conexao e so-
licita ao sistema operacional que a estrutura de dados definida por enderego
seja preenchida identificando a outra extremidade da conexao que foi criada
e um novo socket, com as mesmas propriedades de s seja eriado para atender
o cliente.

Na extremidade oposta, do cliente, a sequéncia necessdria & criagio de
uma conexdo consiste na criacdo do socket, usando socket (), seguida da
conexao ao servidor através de

connect(s, struct sockaddr enderego,tamanho)

Onde s é o identificador do socket criado pelo cliente, enderego especifica a
outra extremidade da conexio, ou seja o socket associado ao servidor.

Uma vez estabelecida a conexido entre cliente e servidor ambos os pro-
cessos podem trocar dados entre si utilizando as fungdes read() e writeQ),
send() e recv() ou recvirom(), sendto().

As diferengas entre sockets conectados ou desconectados tornam-se mais
claras tendo em contas os mecanismos de comunicagao disponiveis no Proto-
colo Internet ARPA (IP) mais conhecido como TCP/IP.

4.3 IP - O Protocolo Internet

O protocolo IP é o resultado de um projeto de pesquisa iniciado no final da
década de 60 pela Advanced Research Projects Agency, ARPA, do governo
norte-americano [12,6]. Por volta de 1977-79, a arquitetura desta rede e
os seus protocolos ja estavam definidos na forma atual. Por volta de 1983,
visando encorajar as universidades a adotarem e utilizarem estes padroes, a
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ARPA financiou a implementagio dos mesmos no sistema operacional Unix e
financiou a Universidade de Berkeley a integracao dos mesmos em sua versio
do Unix, 4BSD.

O protocolo IP caracteriza-sc basicamente por fornecer dois tipos de ser-
vigos [12,15]:

e Servigo de envio de pacotes de dados nfo conectados, isto é, o protocolo
TP é capaz de enviar um pacote de dados de uma méaquina para qualquer
ontra conectada A rede baseado apenas em informacdes de endereco
contidas dentro do pacote de dados.

e Servigo de transporte de dados confidvel e orientado & conexdo, isto é,
o protocolo IP possui uma abstracao que permite um computador criar
uma conexao com um servico localizado em outro computador e realizar
o cnvio ¢ recebimento de grandes volumes de dados como se houvesse
numa conexao permanente, via hardware, entre ambos computadores.

Embora existam diversos protocolos de interconexfo de redes que for-
necam esses servicos, o protocolo IP destaca-se dos demais pelas seguintes
caracteristicas {12] :

» Independéncia da tecnologia de rede utilizada, o protocolo abstrai to-
talmente a natureza dos meios fisicos (mmodems seriais, rddios, Ethernet,
FDDI, ATM, etc) utilizados para interligar os equipamentos.

e lnterconexdao universal, em uma rede utilizando o protocolo IP cada
computador € identificado por um endereco proprio, e tinico, que o lo-
caliza em toda a rede. Cada pacote carrega no seu interior os enderecos
de origem e de destino permitindo que cada computador intermediério,
pelo qual atravesse durante o percurso, determine o caminho a ser per-
corrido pelo pacote em ambas as diregdes.

¢ Comunicagdo ¢ confirmacgao ponto a ponto, as comunicagbes entre dois
computadores sio diretas; os computadores intermedidrios utilizados
para o transporte de dados nao interferem na troca de dados atuando
apenas na transferéncia dos pacotes de uma rede para outra e permi-
tindo que rotas alternativas entre ambos os pontos sejam utilizadas de
forma dinémica.

s Protocolos padronizados para aplicacdes, adicionalmente aos mecanis-
mos e protocolos de transporte de dados entre computadores, o proto-
colo IP define padroes bem definidos para as aplicagbes mais comuns
come correio eletrdnico, transferéncia de arquivos, login remoto, etc.
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O mecanismo basico de comunicacido do protocolo IP consiste de um
pacote de dados conforme ilustra a figura 4.3 [15]

12
i6

20

0 16
NVersan =4 | Tamanho | qing dp Servico | Tamanho Total do Pacote (bytes)
{abecalho
Identificacao Flags Offset de Fragmento

Tempo de Vida | Protocoto =0 (JP)

Checksum do Cabecalho (16 bits)

Endcreco de Origem (32 bits)

Endereco de Destino (32 bits)

—

Openes TP (se definidas ¢ ate o limite deflnido em “Tamanho do Cabecalho™ de 15 palavras de 32 blis):

Dados

Figura 4.3: Pacote de dados IP ou datagrama IP

3

Sucintamente um pacote IP consiste de um cabegalho, onde todas as suas
caracteristicas sao definidas e de um bloco de dados. Este cabecalho possui
uma dimensdo minima de 20 bytes e méaxima de 60 bytes dependendo do uso
de opcdes [P ou ndo. Uma vez que o tamanho total do pacote ¢ definido por
um numero de 16 bits no cabecalho o bloco de dados terd um valor maximo
de 2% bytes menos o tamanho do cabecalho. Além disso o cabegalho detine:

e O nimero de versio para o protocolo IP (atualmente versao 4 e com a
versdo 6 em etapa final de padronizacdo [12]);

e O tempo de vida do pacote contado em termos de quantos computa-
dores ele ji atravessou, isto é, quantas redes ele é permitido percorrer
antes de ser abandonado;

o Um protocolo de comunicagio com relagio ao bloco de dados.
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¢ Adicionalmente campos como Flags, Checksum, Identificacio, Frag-
mento definem pardmetros que sao utilizados pelo sistema operacional
para tomar agdes ¢ decisfes quanto a integridade e unicidade do pacote
e dos dados e a sua manipulagao.

Do ponto de vista da quimica computacional os campos do cabegalho
mais importantes sido agueles que definem o Protocolo contido no pacote de
dados e os enderecos de origem e destino do pacote. Estes enderegos, utili-
zados pelo sistema operacional para definir o roteamento do pacote de sua
origem até seu destino final, consistem de numeros de 32 bits 1inicos em uma
dada rede IP. Quando o sistema operacional precisa enviar um pacote IP ele
utiliza unicamente o endereco de destino do pacote para definir suas agbes. A
figura 4.4 ilustra esta agdo em uma rede local simples para dois casos tipicos.
No primeiro caso o computador (A), com enderego 143.106.13.10, deseja en-
viar um datagrama IP para o computador (B), com enderego 143.106.13.12.
Como ambos encontram-se diretamente conectados & mesma rede fisica o en-
vio é feito diretamentc de (A) para (B). No segundo caso (A) deseja enviar
um pacote para o computador (D}, localizado em outra rede fisica e com o
endereco 143.106.51.5. Como ndo ha conexdo fisica direta entre ambos, o
computador {A) localiza em sua tabela de rotas o computador (C), com en-
derecos 143.106.13.1 e 143.106.51.37 conectado a ambas redes fisicas ¢ envia
para ele o datagrama. O computador {C) baseado no endereco de destino
do pacote recebido realiza a etapa final entregando o pacote ao computador
(D). Neste caso o computador (C) agiu como gateway ou roteador entre duas
redes distintas.

Este mecanismo de roteamento pode ser extendido de uma rede local para
uma rede internacional baseada no protocolo IP de forma totalmente transpa-
rente conforme ilustrado na figura 4.3 tornando possivel a conexao de varios
computadores localizados em locais geograficamente distintos e distantes de
forma transparente para um programa.

Na figura 4.3 a comunicagio entre um computador qualquer conectado
a Internet com endereco A1.B1.C1.D1 ¢ outro localizado em qualquer outro
local e com endereco A2.B2.C2.D2 é realizada através de sucessivos gateways,
representados pela nuvem, 0s quais, baseados unicamcente no enderego de
destino do datagrama, tomardo decisbes de roteamento passando o pacote de
dados para o roteador seguinte e, sucessivamnente, o datagrama encaminhar-
se-4 ao seu destino final. O fato do datagrama possuir os enderegos de origem
¢ destino do pacote permite que o caminho reverso, ndo necessariamente o
mesmo, seja percorrido em caso de resposta do destino final ou qualquer
evento no percurso que necessite o envio de uma mensagem ao coruputador
que gerou o datagrama originalmente.
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143.106.51.62

143.106.13.10 143.106.13.12

Figura 4.4: Mccanismos de roteamento de pacotes em uma rede local IP

Do ponto de vista de intercomunicagdo entre dois computadores o pro-
tocolo IP fornece os mecanismos de envio e entrega de datagramas mas néo
prové nenhum suporte que permita a utilizagdo direta dos dados em um ou
mais processos computacionais, ou seja, 0 pacote nao carrega cousigo nenhu-
ma informacio que identifique que processo o originou e a que processo se
destina. Da mesma forma o protocolo IP apenas garante o roteamento do
pacote entre dois pontos mas nio prové nenhum mecanismo de confirmagao
de entrega dos datagramas ou de verificagio de integridade (além do meca-
nismo Checksum) ou sequenciamento correto,ou seja, dois datagrams podem
atingir o destino final em ordem inversa daquela em que foram enviados de-
pendendo da rota que cada um utilizou. Para isto o protocolo IP faz uso de
dois outros protocolos de comunicagio. Utilizando o campo Protocolo do
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Datagrama:

Origem=A1.B1.C1.M
Destino=A2.B2.C2.D2

Datagrama:

[P= A2.B2.C2.D2 Origem=A2.E2.C2.D2
Destino=A1.81.C1.D1

Figura 4.5: Mecanismos de roteamento de pacotes em uma rede mundial IP

cabecalho para identifica-los e encapsulando-os ou envelopando-os no campo
de dados. Estes protocolos sio o UDP (User Datagram Protocol) e o TCP
( Transmission Control Protocol) descritos a seguir.

4.3.1 Protocolo UDP

O protocolo UDP utiliza um mecanismo similar ao IP puro no sentido que
ele faz o envio dos datagramas ndo provendo, em si, nenhum mecanismo de
garantia que o pacote chegou ao seu destino final. A integridade dos dados
é definida apenas por um mecanismo de Checksum como no IP e fica a0 en-
cargo dos processos que o utilizam verificacio deste assim como a ordenagao
sequenciada dos dados. O que o UDP adiciona ao protocolo IP é o conceito
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de portas de comunicagdo, nimeros de 16 bits, que permitem identificar em
ambos os computadores, ji identificados pelos respectivos enderegos 1P, os
processos envalvidos na troca de dados. A figura 4.6 ilustra o formato de um
datagrama UDP encapsulado em um pacote IP.

0 16 n
Tamanko S
Versao=4 | —ooan Tipa de Servico Tamanho Totsl do Pacote {bytes)
0 Cabernlha
g Identificacao Flags Offset de Fragmento
Tempo de Vida Protocolo = 17 (UDP) Checksum do Cabecalho (16 bitsy
12 P
16 Endereco de Origem {32 bits)
Endereco de Destino (32 bits)
20
Opcots IP {se definidas € ute o limite definide em "tamanho do Cabecalho™ de 15 puluvray de 32 bits):
——
0 Porta de Origefht bits) Porta de Desting 16 bits)
8 Tamanho (16 bits) Checksum (16 bits)
uDp
Dados

Figura 4.6: Formato de um datagrama UDP encapsulado em um pacote IP.

A utilizagio de portas numeradas permite que os sistemas operacionais, ao
receberem um datagrama, identifiquem na sua tabela de processos qual deles
¢é o destinatério do mesmo. Em outras palavras os pares enderegol.porial e
endereco2.porta? constituem ponto inicial e final que identificam, de forma
univoca, o canal de comunicagao conforme ilustrado na figura 4.3.1.

Este mecanismo de identificagio { computador:processo} adicional do pro-
tocolo UDP aumenta apenas em 4 bytes o espago gasto para a especificagao
de um datagrama, adiciona uma sobrecarga adicional ao processador associa-
da a mais um calculo de Checksum mas elimina completainente a necessidade,
por parte do programador, de envolver-se com detalhes internos do sistema
operacional necessarios & identificagio dos datagramas deixando a cargo deste
o roteamento completo:
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{ computadorl:processol, computador2:processof}

Cabe aqui chamar a atengdo que o UDP, da mesma forma que o protocolo
IP, é de naturcza nido conectada (connectionless), isto é, o envio de um da-
tagram UDP nio implica em confirmagao ou qualquer outra a¢ao por parte
do computador que o recebe e, portanto, a troca de pacotes nio estabelece
uma ligagdo permanente entre ambos computadores como se estivessem di-
retamente concetados fisicamente. Isto implica que, na sua forma nativa, o
protocolo UDP ndo possui meios de obter, dinamicamente, informacoes so-
bre o trafego na rede e as condigdes de recepgdo remota. Tanto o protocolo
IP quanio o protocolo UDP possuem analogia com os sistemas de radio e
TV neste aspecto, o transmissor néo tem como determinar as condigoes com
que os dados chegam ao receptor. Este tipo de canal de comunicagdo cor-
responde & seméantica SOCK_DGRAM definida na tabela 4.3. Apesar desta
caracteristica o UDP tem servido de base para o desenvolvimento de pro-
gramas, protocolos e servigos ampiamente utilizados na Internet. Entre cles
pode-se destacar os servigos de DNS (Domain Name Service) de natureza
global ¢ o protocolo de compartilhamento de discos NFS desenvolvido pela
Sun. As principais caracteristicas positivas do protocolo UDP séo a sua sim-
plicidade e cficiéncia (desempenho) para efetuar o envio de dados entre dois
ou mais computadores.

4.3.2 Protocolo TCP

O suporte & criacéo de circuitos virtuais e o estabelecimento de comunicagoes
totalmente configveis entre dois computadores é fornecido através do uso
do protocolo TCP encapsulado em um datagrama IP. Conforme ilustra a
figura 4.8

O protocolo TCP adiciona ao processo de comunicagao além dos pares
{enderego:porta} dois novos contadores [15,12,19,17]

¢ Um niimero sequencial que identifica a ordem em quec este pacote
foi gerado em relacfio a todos os demais pacotes enviados pelo pro-
cesso-local que estd utilizando a porta-local para falar com o
processo-remoto utilizando a porta-remota;

e Um niimero de confirmacao de recebimento que indica ao computador
remoto qual o nimero sequencial do 1iltimo pacote recebido integral-
mente.

Além disto o protocolo TCP forga a utilizagio do Checksum para verifi-
cacdo da integridade dos dados, prové mecanismos para priorizagao de um
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IF= A1.B1.C1.D1

Datagrama:
Origem=A1B1.C1.IMN pyria: 3000
Destino=A2.82.C2.D2 Porta: 4000

1P= A2.B2.C2.02

Datagrama:

Origem=A2.B2.C2.D2 Poria: 4000
Destino=A1LBLCLD1  Porta; 8000

Figura 4.7: Roteamento de um pacote UDP entre dois computadores.

pacote em relacio aos demais {Flags e apontador de urgéncia) que forne-
cem a0 computador remoto indicagdes, via Tamanho da Janela de Dados,
das suas condi¢des de recepgio de dados. Desta forma o roteamento de um
pacote TCP é realizado dentro dos parametros descritos na figura 4.9

As principais vantagens do protocolo TCP derivam das caracteristicas
descritas acima. Esta seméntica de comunicagdo corresponde A seméantica
SOCK_STREAM definida na tabela 4.3 ¢ possui analogia com uma ligagio te-
lefonica em contraste a analogia feita com os protocolos IP e UDP. Utilizando
um mecanismo que cria um canal direto entre dois pontos da Internet, como
se 0s mesmos estivessem fisicamente interligados, ¢ provendo mecanismos de
sequenciamento correto dos dados e de verificagdo de sua integridade assim
como provendo adaptagio dindmica #s necessidades do sistema operacional
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0 16 k]|
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¢ [versao=d (ramanbol  Tipo de Servico Tamanho Total do Pacole (bytes)
8 Identificacao Flags Offset de Fragmento
n Tempe de Vida Protocolo = 6 (TCP) Checksum do Cabecalho (16 bits)
Endereco de Origem (32 bits}
16 IP
20 Endereco de Destino {32 bits)
Opeocs TP (se definidas e ate o limite definido em "“Tamanha da Cabecalho” d¢ 15 palevras de 32 blts).
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0 Porta de Origemn (16 bits) Porta de Destino (16 bils)
8 Numero Sequencial (32 bits)
12 Numero de Confirmacao {32 bits)
Tamauho ; ; i TCP
16 | Cabecalho Heservado Flags TCP Tamanho da Janela de Dados {16 hits)
2 Checksum TCP de 16 bits Apontador de 16 bits para Urgenie
Opeoes TCP (se definidas ¢ ate o limite maximo de "Tamanho de Cabecalhio™)

Dados : V

Figura 4.8: Formato de um pacote TCP encapsulado em um pacote IP.

e do processo que o utiliza além das condigdes de trafego da rede, o TCP
encarrega-sc das principais varidveis de comunicagao deixando o programador
livre para concentrar-se no desenvolvimento de seu programa. Esta versati-
lidade resulton na utilizagdo do TCP para o desenvolvimento de intmeros
programas de uso rotineiro como Telnet, FTP, tlogin, etc além sua utilizagao
em aplicacdes como o ambiente grafico X11 ou versoes recentes do protocolo
NFS.

Estas caracteristicas, no entanto, refletem-se de forma negativa no de-
sempenho do canal de comunicagdo estabelecido. A adi¢do do cabegalho
TCP ao cabecalho IP incrementa em 20 bytes, no minimo, a fragdo de um
pacote destinada ac roteamento e controle, duplicando a quantidade de da-
dos necessdria para o envio do mesmo. Considerando uma sessao telnet,
por exemplo, isto significa que cada caracter de 1 byte digitado implica nta
transmissao de 41 bytes seguida de uma resposta do computador remoto,
de 40 bytes no minimo, confirmando o recebimento do caracter. Da mes-
ma forma 0s mecanismos de confirmagdo da integridade dos dados e seu
sequenciamento correto implicam em uma sobrecarga computacional para o
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Datagrama: IP= ALBLCLD1
Origem=A1.B1.C1.D1Porta: 80 o .
Destino=A2.B2.C2.D2 Porta: 400{ — %
Sequencial: XXXX

Confirmacao: YYYY+N

Internet

IP= A2.B2.C2.D2

Datagrama:
Origem=A2.B2.C2.D ¥ orta: 4000
Destino=A1.B1.C1.D1Perta: $000
Sequencial: YYYY

Confirmacao: XXXX+M

Figura 4.9: Roteamento de um pacote TCP entre dois computadores.
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sistemna operacional em ambas as extremidades do canal de comunicagao.
Visando otimizar estes aspectos de desempenho do TCP foi desenvolvido o
padrio T/TCP, ou TCP para transagdes (TCP for Transactions) [20] em
1993 e tornado piblico em 1994. Infelizmente poucos sistemas operacionais
atuais (basicamente aqueles baseados no 4.4BSD e Sun(S4) suportam estas
extensoes.

Da 6ptica da quimica computacional o protocolo TCP mostra-se o mais
apropriado dentre os protocolos Internet uma vez que ele encarrega-se da
maior parte dos procedimentos necessdrios para o estabelecimento de uma
conexdo e posterior intercAmbio de dados. Entre as aplicagbes da quimica
computacional que tornam-se vidveis atraves do TCP encontram-se a visua-
lizacdo cientifica nsando um modelo cliente-servidor, a criagdo de maquinas
virtuais através da interligacio de um grande nimero de computadores e
aplicagdes em geral que necessitem do suporte confidvel fornecido por este
protocolo.

4.3.3 Outros protocolos Internet

Além dos protocolos UDP e TCP, o protocolo IP possui uma série de ou-
tros protocolos voltados para tarefas especificas. A tabela 4.4 sumariza os
principais protocolos utilizados atualmente [21,7].

Numero | Sigla Finalidade
0P Internet Protocol
1| ICMP Internet Control Message Protocol
2 1 IGMP Internet Group Management
3| GGP Gateway-Gateway Protocol
4 | TP-ENCAP | IP Encapsulated in IP
6 | TCP Transmission Control Protocol
8 | EGP Exterior Gateway Protocol
12 | PUP PARC Universal Packet Protocol
17 1 UDP User Datagramn Protocol
20 | HMP Most Monitoring Protocol
46 | RSVP Resource ReSerVation Protocol
51 | IPSEC IP Secure {encrypted)
81 | VMTP Versatile Message Transport
89 | OSPFIGP | Open Shortest Path First IGP

Tabela 4.4: Protocolos definidos para encapsulamento IP



CAPITULO 4. COMPUTACAO QUIMICA DISTRIBUIDA 71

Via de regra esses protacolos voltam-se para os aspectos administrativos
e de gerenciamento de uma Internet e ndo encontram-se acessiveis a0 pesqui-
sador, pois o sistema operacional exige privilégios de acesso, ou nao possuern
aplicagdo direta em compitagao e programacao cientifica, com excessao tal-
vez de IP-ENCAP e RSVP que permitem a criagio de canais de dudio e
video com qualidade definida. Em virtude disto néo serao abordados neste
trahalho.

4.4 Computacido Distribuida Utilizando So-
ckets

Do que foi exposto torna-se evidente a estreita relagdo entre o modelo de
programacio fornecido pelos sockets BSD e a arquitetura e mecanisios de
comunicacio providos pelo protocolo IP e sua integragao com o sistema ope-
racional Unix.

Desta forma os sockets apresentam-se como a escolha mais adequada para
o desenvolvimento de programas distribuidos em rede ou para exccugao local
do ponto de vista de compatibilidade e transportabilidade entre diversos
sisternas Unix.

No entanto, o TCP/IP, nome genérico utilizado para designar o protocolo
Internet, e os protocolos nele embutidos, apesar de robusto e eficicnte, ainda
deixa sob a responsabilidade dos processos que o utilizam, a solugao de al-
guns problemas resultantes das caracteristicas dos processadores e sistemas
operacionais. Estes problemas dizem respeito as diferentes arquiteturas de
hardware existentes, aos diferentes padrdes utilizados para aritmética de pon-
to fAutuante & aos mecanismos de identificagdo de usudrio e processo usados
pelos sistemas operacionais.

Atualmente os processadores podem ser classificados em duas categorias
de acordo com a maneira com que armazenam e representam palavras de 32
bits: big endians e little endians. Processadores big endian armazenam os 4
bytes que compde uma palavra na ordem 1234 enquanto que processadores
little endian a armazenam na ordem 4321. Esta diferenca é suficiente para
causar problemas, inviabilizando a comunicagdo entre processos que estejam
executando em maquinas com ordenacdo diversa de bytes. Exemplos de
processadores little endian podem ser encontrados na linha Intel enquanto
que processadores Sparc sdo big endian. Embora a biblioteca padrao do Unix
forneca funcoes para ajustes relacionados a ordem dos bytes (ex. mtohQ),
hton()) elas ndo se adequam, por exemplo, ac processamento de varidveis
de ponto flutuante ou caracteres alfabéticos.
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Qutro problema est4 associado & convengdo utilizada pelo sistema opera-
cional para representar varidveis de ponto flutuante de precisio simples ou
dupla. Apesar de existirem padroes para isto, como o IEEE 754, nem todas
bibliotecas matematicas dos sistemas operacionais os adotam [2]. Por ultimo,
é possivel que, em um mesmo cluster de computadores, existam processado-
res com tamanho de palavra diferentes, por exemplo, processadores Alpha
ou UltraSparc de 64bits interoperando com processadores Intel de 32bits.

Visando contornar os problemas associados as diversas formas de repre-
sentacio interna, algumas solugdes foram propostas. Neste trabalho foram
investigadas as seguintes, a codifica¢do dos dados no Formato Hierdquico de
Dados (HDF Hierarchical Data Format) do NCSA [22], adequado a criagao,
armazenamento e troca de arquivos ¢ o padrdo Representacdo Externa de
Dados (XDR eXternal Data Representation) desenvolvido pela Sur: Micro-
systems [23,24]

4.4.1 Codificagao HDF

A codificacio HDF foi desenvolvida para permitir que equipamentos total-
mente diversos quanto a representagao de dados possam intercambiar arqui-
vos entre si. Esta codificacdo permite nio apenas o intercaimbio de dados
numéricos de qualquer precisdo ou representa¢do, como também de imagens,
textos, ctc. Embora a codificagho HDF contemple praticamente todas as
variacdes possiveis no que diz respeito a ordenagao de hytes, tamanho de
palavra e precisio numérica ela ndo é vidvel para utilizagio em tempo real
pois utiliza mecanismos de cabegalhos hierdrquicos de identificagao de blocos
de dados. Esta caracteristica torna-a bastante adequada para a troca de ar-
quivos completos de dados entre sistemas diferentes como visto no capitulo
2, mas é inapropriada para comunicagao em rede.

4.4.2 Codificagao XDR

A solucio para o problema de troca de dados em tempo real foi desenvolvida
pela Sun MicroSystems na forma de uma especificagio e posta em dominio
publico [23,24] com o nome de XDR, tendo sido adotada em todas as versoes
do UNIX e demais sistemas operacionais. Esta especifica a forma de codificar
os dados a serem transmitidos de uma forma bem definida para os todos
computadores utilizando o formato XDR. Este formato, por exemplo, define
os diversos formatos conforme a figura 4.10.

Fica a cargo do programa detectar se o computador remoto difere com
relacio a representacgdo de dados ¢ em fungao disto codificar os dados da sua
representacio interna para o padrio XDR. de representagao externa antes de
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Figura 4.10: Exemplos de representacio externa XDR
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envia-los. Fica a encargo do computador remoto identificar esta situagio e
realizar a conversao dos dados recebidos para a sua representacao interna.

Evidentemente a conversdo entre a representagdo interna e a represen-
tacdo externa, quando ocorre, consiste em mais um encapsulamento de da-
dos, como no caso dos protocolos UDP e TCP e insere um atraso adicional
no tempo de transmissio e recep¢do dos dados entre maquinas com diferentes
representacdes internas. O padréo XDR é amplamente adotado e empregado
em varias aplicacoes de rede como por exemplo no sistema de compartilha-
mento de discos e arquivos via NFS. Esta ampla adogao assim como a sua
disponibilidade pdblica faz com que o XDR seja encontrado em todos os
ambientes Unix.

4.4.3 Identificagdo, Autenticagdo e Seguranga

Um ultimo obstéculo na programagao via sockets diz respeito a maneira como
um sistema operacional organiza-se internamente para identificagio de seus
processos. Sistemas monousudrio como Windows95, MacOS, MS/DOS nao
possiuem o conceito de credenciais de usudrio e direitos de acesso correspon-
dentes. Sistemas multiusudrios como OpenVMS, WindowsNT e Unix, por
sua vez, atribuem uma crendecial de usudrio a cada processo em execugao e
utilizam esta credencial para determinar os privilégios de acesso aos recursos
do sistema operacional correspondentes a essas credenciais.

Conforme descrito em 4.2.6 um datagrama IP transporta apenas as cre-
denciais relativas a identificacdo de ambas as extremidades de uma conexao
nao identificando, de forma alguma, o usudrio associado ao datagrama.

A criacao de um socket, vista em 4.2.5, seja cle como um cliente ou como
um servidor é totalmente independente da identidade do usudrio dono do
processo que a realiza. Em outras palavras, em principio qualquer uSuario
vélido pode criar um ou mais sockets ficando a cargo do sistema operacional
a autorizagdo ou ndo baseado em critérios de sua arquitetura.

Esta fiexibilidade do protocolo Internet da interface de programagao so-
ckets BSD permite que sistemas monousudrios, ao quais falta o conceito de
credenciais de usudrio, por exemplo, conectem-se com sistemas multinsudrios
ou que cstes tiltimos, mesmo diferindo com relago aos critérios identificagao
de processos e usudrios, interoperem de forma transparente. Infelizmente es-
ta flexibilidade acarreta na fragilizagio da scguranga de dados e do sistema
como um todo permitindo que, a menos que se adotem mecanismos de iden-
tificacdo e autenticagdo, um usuério voluntariamente personifique outro com
todas as consequéncias associadas a isto. Isto torna necessdrio a adigdo de
mais uma etapa no processo de estabelecimento de uma conexao entre dois
computadores que identifique de forma tnica o usuario remoto para que ami-
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bos 0s sistemas operacionais possam exercer o controle de acesso necessario
sobre 0s Processos.

4.4.4 Bibliotecas de Comunicagao

E evidente que, emhora os sockets e o protocolo IP fornecam todos os me-
canismos bésicos de comunicacio entre processos, uma série de problemas
devem ser contornados no que diz respeito a interoperabilidade entre arqui-
teturas e sistemas operacionais diversos. A utilizagio das diversas solugdes
para estes problemas no entanto pode conduzir a programas complexos onde
grande parte da codificagio estd voltada para a comunicacao em si ocultan-
do os algoritmos computacionais empregados para a solucdo do problema.
Ao mesmo tempo a diversidade de solugdes individuais pode criar cadigos
extremamente dificeis de transportar para outros programas.

Visando simplificar ¢ uniformizar a programagao de programas distri-
buidos uma série de sistemas e bibliotecas de comunicagao foram desenvolvi-
dos. A seguir sio descritos as principais linguagens e bibliotecas de interesse
A quimica computacional.

As linguagens e bibliotecas voltadas para comunicagdo entre processos
buscam simplificar e reduzir o tempo de desenvolvimento de programas além
de propor uma padronizagio para os programadores. Na area de linguagens
interpretadas a linguagem Perl desenvolvida por Larry Wall [25] possui todos
0s recursos necessarios para o desenvolvimento de aplicagoes distribuidas
simples de forma rdpida, portétil e eficiente.

Como toda linguagem interpretada Perl peca pelo elevado tempo de ini-
cializagdo, o baixo desempenho, se comparada a linguagens compiladas e as
dificuldades de programacio para projetos de grandes dimensoes, e prima
pela facilidade e velocidade de desenvolvimento e teste de protdétipos de pro-
gramas mais complexos a serem escritos em C e por este motivo foi utilizada
neste trabalho.

No campo das linguagens compiladas o fortran-m, desenvolvido por Foster
e Chandy [26] ou o Pfortran, desenvolvido por Clark e colaboradores [27], séo
exemplos de extensdes introduzidas na linguagem Fortran77 para incorporar
rotinas de comunicacdo. Outras solugbes na mesma diregao levam aos com-
piladores proprietarios de fabricantes de computadores como IBM ou Silicon
Graphics que restringem a sua utilizagio a um dado modelo de equipamento.

Do ponto de vista do desenvolvimento de novos padrdes de linguagem,
tanto o Fortran90 quanto o HPF (High Performance Fortran) tem sido pro-
postos por consércios de fabricantes e universidades [2] num esforgo de propri-
ciar aos programadores ambientes de desenvolvimento totalmente indepen-
dentes da natureza do equipamento ou arquitetura onde os programas serdao
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executados. Estes esfor¢os, no entanto, ndo tem mostrado o sucesso esperado
em virtude da evolugio ripida do mercado tornando obsoletos os padries ou
demasiado especificos a uma fatia de mercado. Um exemplo disto ¢ a ob-
solescéncia do Fortran90, forcando a definigido do Fortran93, em virtude de
IBM e DEC terem implementado extensdes Aquela linguagemn incompativeis
entre si.

Do ponto de vista de programagio genérica de sistemas utilizando lin-
guagem C, a Sun desenvolveu, e colocou em dominio publico, em 1988 [28]
uma biblioteca que incorpora em si 0s componentes basicos de programagao
utilizando sockets, codificacio XDR e a capacidade de execugdo remota de
subrotinas. Esta biblioteca denominada Sun RPC ( Remote Procedure Call)
Library. Este padrio sofreu uma revisao em 1995 {29} e tem sido amplamen-
te utilizado no desenvolvimento de aplicagoes cliente/servidor de sistemas
(NFS, rstatd, rusersd) e serviu como base e modelo para o desenvolvimen-
to de outros sistemas comerciais bascados em remote procedure call como o
DCE/OSF cuja disponibilidade é restrita a alguns vendedores. Emboraa Sun
RPC ofereca recursos genéricos de programacio em rede ela mostra-se mais
apropriada ao desenvolvimento de programas voltados para o atendimento
de transagdes cliente/servidor.

Simultaneamente ao desenvolvimento de linguagens de programagao, pro-
jetos voltados ao desenvolvimento de bibliotecas cientificas de programacao
que fornecam os elementos bdsicos de comunicagao entre processos tem se
mostrado mais bem sucedidos entre a comunidade cientifica. Estas bibliote-
cas, denominadas MPL (Message Passing Libraries), provém as primitivas
bésicas de comunicagio necessirias & programagcao distribuida, contornando
todos os problemas descritos acima, mantendo-se, no entanto, suficientemen-
te portdteis e adaptiveis aos mais diversos problemas computacionais. Esta
granularidade permite, dentro de um certo grau, o desenvolvimento de algo-
ritmos e programas para os diversos modelos e arquiteturas disponiveis para
computagio distribuida.

Entre as bibliotecas de comunicagao disponiveis para o desenvolvimento
de programas adequados para execucdo em clusters de estagbes de trabalho,
trés mostram-se especialmente interessantes para a drea de quimica.

e A biblioteca comercial Linda desenvolvida por Gelerntner [30], utiliza-
da pelo pacote Gaussian94 e disponivel apenas para alguns sistemas
operacionais.

e A biblioteca TCCMSG (Theoretical Chemistry Group MesSaGe pas-
sing library) desenvolvida por Robert J. Harrison no grupo de quimica
teérica do Argonne National Laboratory [33]
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e A biblioteca PVM (Parallel Virtual Machine) desenvolvida pelos gru-
pos de pesquisa em ciéncia da computagao do Qak Ridge National
Laboratory, Emory University e University of Tennessee (34,35,36].

As bibliotecas TCGMSG e PVM por serem publicas foram analisadas
neste trabalho. Ambas podem ser chamadas utilizando as linguagens C
e Fortran, utilizam o protocolo XDR, realizam a autenticagao de usudrios
utilizando recursos e programas do sistema operacional e possuem Versoes
operacionais para uma ampla gama de equipamentos desde microcomputa-
dores IPC até supercomputadores Cray, podendo, também, ser utilizadas em
sistemas multiprocessados.

Uma vantagem adicional das bibliotecas PVM ¢ TCGMSG ¢ que ambas
sio distribuidas eletronicamente na forma de programa fonte. Isto permite
a andlise ¢ modificagdo das mesmas e adaptagéo as condigdes e sisternas uti-
lizados (como foi feito neste trabalho para os sistemas baseados no 4.4BSD)
0 que é impossivel com bibliotecas comerciais.

Embora semelhantes em sua funcionalidade estas duas bibliotecas dife-
renciam-se nos seus paradigmas de programagdo. A biblioteca TCGMSG é
orientada para um modelo onde um mesmo programa € executando simétrica
¢ simultaneamente em todas as maquinas do cluster sendo gue cada uma
opera sobre uma parte do conjunto de dados de acordo com algum critério
definido pelo programador (SPMD Single Program Multiple Data). Esta foi,
por exemplo, a solugdo adotada na paralelizagio do programa de célculos
abinitio GAMESS por Windus [37]. J4 a biblioteca PVM ¢ orientada para
a decomposicio de um programa em um conjunto de outros programas que
podem ou nao ser executados simultaneamente realizando ou nao o mesmo
tipo de tarefa (MPMD Multiple Program Multiple Data), ndo descartando a
execucio SPMD se esta mostrar-se mais adequada.

Visando reduzir as diferencas entre as diferentes bibliotecas MPL, recen-
temente foi proposto o padrao MPI (Message Passing Interface) coordenado
pelo MPI Forum [38] que visa tornar transparente ao programador qual MPL
serd utilizada em um dado equipamento ou cluster. Basicamente o MPI adi-
ciona mais uma AP uniforme sob a qual podem ser empregadas diferentes
MPLs. E como toda interface de programagio que envelopa outras inter-
faces estd sujeito ao impacto de desempenho ¢ as limitagdes de todas elas
simulfaneamente.

Ao contrario da biblioteca TCGMSG, a biblioteca PVM term obtido pe-
netragio expressiva na comunidade cientifica, tendo sido utilizada como base
para o descnvolvimento de sistemas computacionais distribuidos come a bi-
blioteca de matrizes distribuidas DALIB [39)] e o tradutor Xadaptor do GDE
[40]) para a conversdo de programas escritos em HPF para Fortran77. A sua
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Num. CPU 1 2 4 8 16 32
RISC6000 8847 | 4511 | 2345

Y-MP 6482

Delta 33309 | 16941 | 8652 | 4647 | 2497 | 1424

Tabela 4.5: Tempos de execugao para o célculo SCF

versatilidade também permitin a adaptagdo do PFortran [27] desenvolvido
para arquiteturas hipercubo Intel, neste trabalho, para geracio de codigo
baseado em sockets BSD. Outros trabalhos utilizando PVM incluem a bi-
blioteca PIM para métodos iterativos desenvolvida por Cunha e Hopkins
[41].

A titulo de ilustracdo da aceleragio possivel em cdlculos moleculares a
tabela 4.5 mostra os resultados obtidos para a molécula (CHs)s AlPII; com
simetria C, utilizando 169 fungdes de base. Os cdlculos foram feitos em um
supercomputador (Cray Y-MP), em um computador multiprocessado (Delta)
e em um cluster de estagdes IBM RISC6000 modelo 560 [37].

A andlise da tabela 4.5 mostra a viabilidade dos clusters de estagdes de
trabalho em relagio a equipamentos mais dispendiosos ¢ sofisticados.

4.4.5 Biblioteca PVM

A biblioteca PVM foi desenvolvida visando a construgdo de mdquinas virtuais
na Internet através da interconexo de um grande nimero de computado-
res. Fsta interconexio é realizada através de um processo iniciado em cada
computador que compde a maquina virtual denominado pymd ou daemon
pum. Tnicialmente um processo pymd € posto em execugao manualmente pe-
lo usudrio. Este processo, em seguida, encarrega-se de criar os demais pumd
nas mAquinas restantes que comporao a maquina virtual utilizando os co-
mandos rsh ou rezec do Unix para realizar a autentica¢do e identificagéo de
usuario. Estes processos pvmd comunicam-se entre s utilizando o protocole
UDP e sio responsaveis pela execugado e término de outros programas na
maquina virtual.

A execuciio de processos distribuidos no PVM é feita através de processos
denominados Tasks, ou tarefas, que serdo criados a partir de um Task mestre,
inicialmente, podendo também ser criados por outros Tasks. Estes processos
utilizam a biblioteca libpem para comunica¢do, quando eles comunicam-se
com os pwmds utilizam o protocolo TCP ou sockets no dominio Unix pvmd
local. A comunicacio entre os Tasks utiliza o protocolo TCP, caso residam
em computadores distintos, ou sockets no dominio Unix caso residam no
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mesmo computador.

Internet
g
Task 1 T«T“Sk 1
Task 2 TCP Task 2

Figura 4.11: Modelo de comunicagbes do PVM

O roteamento de mensagens entre Tasks é feito através de pacotes que
mimetizam o roteamento IP. Cada processo é identificado unicamente na
maquina virtual por um niimero de 32 bits denominado TID Task IDentifier.
Os pumd mantém o controle da atribui¢io do TID e a relagio entre TID e
computadores da maquina virtual. As mensageus enviadas pelos processos
sio, analogamente ao protocolo IP, identificadas por um TID de destino e
por um TID de origem. Cada mensagem possui um cabecalho que identifica
a sua naturcza (dados, controle, etc) ¢ é codificada via XDR pelos pvmd
ou pela libpum caso as arquiteturas dos computadores difiram entre si. A
figura 4.11 ilustra o modelo de comunicagio descrito.
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Tecnologia Velocidade (Mb/s)
Ethernet 10
Fast Ethernct 100
FDDI 100
ATM 155
ATM 655
| Giga Ethernet 1000

Tabela 4.6: Principais tecnologias de rede disponiveis

4.5 Desempenho - Algumas Consideracgoes

Até este ponto do trabalho foram definidos uma série de fatores necessarios
a utilizacdo de uma rede de computadores interconectados em rede para que
se possa desenvolver e utilizar programas que operem de forma cooperativa
para:

e Reduzir o tempo de céleulo de um dado problema de quimica compu-
tacional, e/ou;

e Abordar problemas de quimica computacional cujas dimensoes nao po-
deriam ser manipuladas em um tnico computador, e/ou;

o Agrupar de forma aditiva computadores com funcionalidades espcecificas
de forma a obter uma nova funcionalidade.

Embora a computacio distribuida contemple todos os objetivos citados,
nem sempre ela poderd ser a forma mais eficiente de alcanca-los quando a
andlise for feita inica e exclusivamente sob a éptica do desempenho puro.
As tecnologias de rede disponiveis atualmente para uso e computagio dis-
tribuida basicamente sao:

4.5.1 Ethernet 10Mb/s - Desempenho Tedrico

A tecnologia Ethernet possui um limite de 1538 bytes no tamanho méaximo
que um pacote de dados deve ter para que seja transmitido. Deste limi-
te, denominado MTU (Maximum Transmission Unit) do meio fisico, apenas
1460 dados podem ser utilizados por um processo e os restantes 78 bytes
sio utilizados pelo meio fisico (placa de comunicagéo) para controle e ende-
recamento na rede local. Desta forma apenas 95% da banda de 10 Mbits/s
estdo disponiveis para o usudrio, supondo que o meio fisico esteja dedicado
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Tecuologia Vel. Teérica Mb/s | Vel. Observada Mb/s %
Ethernet 9,0 &8 1926
Fast Ethernet g5 90 | 94,7
FDDI 100 97 | 87,6

Tabela 4.7: Desempenho experimental de redes Ethernet e FDDI

exclusivamente a comunicacio entre dois computadores isto resulta em 9.5
Mbits/s. Considerando que 1 byte = & bits a velocidade tedrica maxima
esperada ¢ de 1187500 bytes/s, ou 1159.6 kbytes/s. Em termos de dados
niiméricos utilizados em quimica computacional onde um nimero inteiro e
um niimero real sio representados por 32 bits, ou 4 bytes, e um niimero de
precisao dupla por 64 bits ou 8 bytes isto representa, respectivamente, a ca-
pacidade de transferir 290 kbytes ou 145 kbytes de dados em cada transacao.

4.5.2 Desempenhos Observados

Os resultados tedricos previstos para Ethernet 10 ndo levam em conta fatores
associados ao processador, placa de comunicagio utilizada, congestionamen-
to do meio fisico, ete. Neste trabalho uma série de medidas experimentais
foi realizada para as redes de tecnologia Ethernet, FastEthernet e FDDI uti-
lizando os programas tcpblast, bing e netperf considerados padroes para
medidas desta natureza. Os resultados obtidos encontram-se resumidos na
tabela 4.7.

A tabela 4.7 reflete apenas os resultados obtidos para as redes ¢ os compu-
tadores em que foram realizadas as medidas e os resultados dela concordam
aqueles relatados por Stevens[12] que mostram um desempenho experimental
médio em torno de 80 a 90% do valor nominal da tecnologia. Considerando
os resultados analisados para uma Ethernct 10 Mb/s pode-se esperar para as
demais tecnologia uma capacidade de transferéncia da ordem de 2.8Mbytes /s
(Fast Ether e FDDI).

4.5.3 Desempenho - redes vs. outras tecnologias

A andlise destes valores torna-se relevante quando comparada com os valores
obtidos para medidas de velocidade de acesso a disco e memoria fisica local
e confrontadas com valores de velocidade de cédlculo do processador. Neste
trabalho foram realizadas medidas de velocidade de acesso a disco utilizando
o programa de benchmark bonie para discos utilizando as tecnologias SCSI e
IDE. Também foram realizadas medidas de velocidade de acesso a memdria
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empregando o programa de benchmurk strean ¢ medidas de velocidade de
calculo de ponto flutuante utilizando o programa de benchmark flops. Os
resultados obtidos para vérios processadores encontram-se sumarizados na
tabela 4.8

Tecnologia Velocidade MB/s | Processador Chipset
Ethernet 10 0,28 | Pentium133

Ethernet 100 2,8 | Pentium133

FDDIL 2,8 | Pentium133
Disco/Tecnologia

IDE/ATA (leitura) 6,0 | Pentium133 PCI/VX
IDE/ATA (escrita) 6,0 | Pentium133 PCI/VX
SCSI12 (leitura) 8,0 | Pentium133 PCI/VX
SCSI2 {escrita) 8,0 | Pentium133 PCI/VX
Processador Memoéria MB/s | Vel. (MHz) Chipset
Pentium166 70,0 166 | PCI/Triton 1
Pentium133 150,0 133 PCI/VX
PentiumPro 150,0 200 | PCI/Natoma
Alpha 150,0 266 DEC
UltraSparc2 200,0 200 Sun
Processador MFLOPS | Vel. (MHz) Fabricante
Pentium166 30,0 166 Intel
PentiumPro 50,0 200 Intel
UltraSparc2 100,0 200 Sun
Alpha 300,0 266 DEC

Tabela 4.8: Resultados de Benchmark

A andlise da tabela 4.8 deve ser realizada dentro do mesmo escopo da
analise feita para a tabela 4.7, isto é, ela deve servir como indicative da
velocidades relativas de traunsferéncia de dados em computagdo utilizando
uma série de tecnologias. Conforme discutido em Dowd|[2], o desempenho
real de um computador depende de uma série de fatores associados a0 am-
biente de execucdo e & natureza das tarefas realizadas nele que enfatizarao
discrepancias entre os indices absolutos isolados, como € o caso do compu-
tador Alpha medido, onde nio hé correspondéncia entre o elevado poder de
céleulo e a velocidade de acesso & memdria.

A tabela 4.8 mostra, por outro lado, que as atuais tecnologias de rede
possuem uma velocidade de transferéncia de dados inferior s demais tec-
nologias, mesmo considerando uma transigdo rapida para GigaEthernet nos
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Processador | MFLOPS | Vel. Leitura % | Vel. Escrita % | Vel. Obs.
Pentium166 30,0 240,0 | 29,1 120,0 | 58,3 70,0
PentiumPro 50,0 400,0 | 37,5 200,0 | 75,0 150,0
UltraSparc 100,0 00,0 | 25,0 400,0 | 50,0 200,0
Alpha 300,0 | 1200,0 | 12,5 600,0 | 25,0 150,0

Tabela 4.9: Desempenho de meméria para alguns processadores

préximos anos isto colocaria as taxas de transferéncia de dados (em torno
de 30MB/s) ainda abaixo de tecnologias ultrapassadas de gerenciamento de
acesso a meméria como a Triton 1 ¢ na ordem de grandeza de tecnologias de
acesso a disco (ndo medidas neste trabalho) mais avangadas que IDE/ATA
ou SCSI2 j4 disponiveis como disk siripping.

Do mesme modo os nimeros da tabela 4.8 mostram atualmente uma
disparidade entre os desempenhos ohtidos pelos processadores para calculos
de ponto flutuante ¢ a velocidade maxima com que conseguem acessar &
memdria para realizagio desses calculos. Considerando a defini¢do elementar
de uma operagio de ponto flutuante {(FLOP) como sendo

e leitura de dois nimeros de 4 bytes (precisio simples) da memdria do
computador;

e uma operacao aritmética clementar (soma, multiplicacdo, subtragao ou
divisdo);

e armazenamento do resultado (4 bytes) na memédria do computador

isso implica na transferéncia de 8 bytes de dados (leitura) seguida da
transferéncia de 4 bytes (escrita). A tabela 4.9 resumc as velocidades de
memdria necessrias para a manutengio dos resultados na tabéla 4.8

Estes resultados mostram claramente que nenhurn dos computadores me-
didos possui um sistema de memdria com desempenho compativel com os
processador utilizado. Da lista acima o processador PentiumPro é aquele
que mostra o methor equilibrio entre a sua capacidade de cdlenlo e a sua
velocidade de acesso A memdria. Nos demais casos as diferengas observadas
apenas indicam que a capacidade de calculo (MFLOPS) medida foi obtida
através do sistema de cache de nivel 2 dos computadores em virtude do pro-
grama utilizado £lops ser pequeno o suficiente para nio necessitar acessar a
memoria principal, ao contrario do programa stream projetado para forgar
este acesso.
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4.5.4 Desempenho - Fatores a serem considerados

Os resultados obtidos apontam uma séric de fatores a serem levados em con-
ta para o desenvolvimento de programas que explorem os recursos oferecidos
por uma rede [P. E possivel constatar que apesar das taxas de transferéncia
inferiores as demais tecnologias, os desequilibrios de desempenho entre as
varias formas de transferéncia de dados de e para o processador exigem que
os seguintes fatores sejam levados em conta em qualquer algoritmo compu-
tacional que vise obter desempenho:

e Os algoritmos computacionais devem levar em conta as grandes dife-
rencas de velocidade do processador e memédria principal explorando ao
maximo o mecanismo de cache e evitando acesso continuo & memoria
principal. Isto aplica-se tanto a algoritmos locais quanto a troca de
dados via rede;

e Blocos de dados médios, que podem residir em memoria sem prejuizo do
item anterior devem ser intercambiados entre os membros participantes
de um cluster; e

¢ Blocos de dados de grandes dimensées devem residir na forma de copia
nos discos locais de cada equipamento do cluster ao longo de uma tarefa
computacional

4.6 Aplicagoes

A partir do que foi exposto uma série de aplicacdes foi desenvolvida no pre-
sente trabalho visando avaliar a viabilidade das técnicas disponiveis para
computagdo distribuida conforme descrito a seguir.

4.6.1 Paralelizagio do Programa FORCES

Neste trabalho a foi investigada a paralelizagdo das partes mals intensivas
computacionalmente do programa FORCES de mecanica molecular desen-
volvido neste grupo [42]. Neste programa a energia potencial molecular €
expandida em série de Taylor e expressa pela equagéo 4.1

N N
U="U+ Z ASAXE 4+ ZZc:ffaxmxf
1_1 g=1

,j=1,--+N
aaﬁ =I,u=z (41)
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Onde Af representa os clementos do vetor gradiente e C:j‘,-ﬁ representa os
elementos da matriz hessiana de segundas derivadas. Aplicando a condigio
de minimo de energia potencial U/ a 4.1 temos 4.2:

8U
FAXE

da qual obtém-se um conjunto de 3N equagies algébricas lineares para os
elementos de X, dados pela segninte equacio:

=0 (¢=1,---Na=zy2) (4.2)

N N
D We b

i=1 j=1
i=1,--N

a:ﬁ =&,z (43)

Em virtude das aproximacies realizadas para a construgao da equacio 4.1

a equagao 4.3 é resolvida iterativamente gerando um novo conjunto de coor-
denadas X na forma:

X =X +AX? (i=1,--N) (4.4)

inovas lantigaa

Os valores de X obtidos em 4.4 sfio utilizados para atualizar os coefi-
clentes de 4.3 e 0 processo érepetido até que os valores de AX?E em 4.4 sejam
considerados suficientemente pequenos e que os termos A possam ser con-
siderados iguais a zero ¢ as primeiras derivadas nulas. Neste ponto a energia
potencial pode ser expressa por 4.5

1NN
U=Uy+ 3 Y3 CHPAXPAX? (4.5)
i=1 j=1
A matriz C pode entéo ser utilizada para o calculo dos niimeros de onda
vibracionais apés sua multiplicagio pelos reciprocos das raizes quadradas das
massas atomicas Mi para formar a matriz CM:

o
—_t (4,7=1,---N, a,ﬁzx,y,z) (4.6)

v/ MiM;

Os autovalores de CM correspondem aos niimeros de onda vibracionais
¢ 0s autovetores aos modos normais vibracionais em coordenadas cartesianas
de deslocamento.

As etapas com maior demanda computacional foram determinadas com
base nos critérios empregados anteriormente por Clark e colaboradores [43,45]
c através da utilizagio do programa gprof (2,44] para andlise do perfil de
EXCCUgan.

a8 __
M2 =
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e A formagdo da matriz hessiana de segundas derivadas onde sdo calcula-
dos um nimero muito grande de termos envolvends 2 ou mais dtomos

* A solugdo do sistema de equacdes lineares resultante para obtencio do
vetor de deslocamentos atémicos.

e A diagonalizacdo da matriz hessiana ponderada em massas atdmicas
para obtencéo das frequéncias vibracionais.

Embora para moléculas de tamanho médio ( 50 dtomos) o tempo de
calculo em cada uma das etapas seja pequeno, para sistemas maiores { ex.
200 ou mais dtomos) a solugéo do sistema de equacdes pode demorar cerca
de 25 minutos em uma esta¢do de trabalho com um desempenho nominal
de 2 Mflops. Desta forma torna-sc interessante a distribuicio, entre as es-
tagdes disponiveis na rede, destas etapas de cilculo. O desenvolvimento do
programa foi realizado em uma rede de 5 estagdes Sun Sparcstationl+ e uma
servidora SparcServer330. Devido a limitagdes de meméria alguns testes fo-
ram realizados em um cluster de 8 estagdes IBM RISC6000/560.,

Na construgdo do vetor gradiente através da distribuicio entre diversos
processadores ndo se mostrou eficiente no modelo MPMD de Programagao
pois o tempo necessirio para a inicializagdo dos processos escravos e a dis-
tribuigdo de tarefas entre os processadores é, até 600 atomos, compardvel ou
maior do que o tempo necessério para a execucio dos mesmos. Desta forma o
calculo do vetor gradiente foi atribuido ao processo mestre. A construgao da
matriz hessiana foi utilizado um critério simples de divisio de tarefas baseado
no namero de processadores presentes na méquina virtual.

Para a soluc@o do sistema de equacdes lineares foi desenvolvida uma su-
brotina baseada no algoritmo de Jacohi no processador mestre e no algoritmo
de Gauss-Seidel nos processadores escravos. Como a hessiana utilizada é ob-
tida em coordenadas cartesianas, com nitmero de linhas e colunas multiplos
de 3, o algoritmo fez uso deste fato para simplificar a divisdo entre os pro-
cessadores. Foi observado que este método diverge facilmente em funcio da
magnitude dos elementos diagonais. Por isto foi utilizado um critério de pi-
voteamento através da troca de indices entre os processadores para a escolha
do pivot.

A diagonalizagdo da matriz hessiana ponderada em massas atoémicas foi
paralelizada inicialmente através do algoritmo proposto por Carboa ¢ colabo-
radores [46]. Este método, entretanto, mostrou-se instével e extremamente
dependente da escolha inicial dos autovetores aproximados. Por isso foi subs-
tituido por um método convencional do tipo Householder (HQR) onde as
operagdes mais intensivas sao realizadas de forma distribuida mas o processo
todo é conduzido pelo programa mestre.
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Num, CPU 1 3 6
Total 153,5 | 65,3 | 48,7
Hessiana 30| 15| 1,1

Sistema. hinear 258 96} 73
Diagonalizacao | 40,7 | 21,2 [ 15,3

Tabela 4.10: Tempo total em segundos de execucao em segundos € tempos
parciais gastos para a otimizac¢ao (4 ciclos) de um agrupamento de 210 dtomos
do sal LiOH.2H,0 utilizando PVM.

A tabela 4.10 ilustra as melhorias obtidas pela reestruturagdo do progra-
ma para a otimizagio de geometria e cdlculo de frequéncias de um agrupa-
mento de unidades mondémeras de hidréxido de litio monohidratado com um
total de 210 dtomos. Os parametros moleculares para este calculo foram de-
terminados a partir das geometrias experimentais obtidas por Raio X , calculo
abinitio para um dimero utilizando base 4-31G e os dados experimentais do
espectro infravermelho e Raman.

A partir dos resultados obtidos pode-se conclnir que a paralelizagao do
programa resultou em uma reducéo significativa no tempo total de cdlculo. A
maior reducao foi observada na solugfio do sistema de equagoes linearcs. Para
esta dimensao do problema e da méaquina virtual o algoritmo de construgao
da matriz hessiana nio mostrou-se eficiente e o de diagonalizagdo, embora
mais efetivo, deve ser reformulado.

4.6.2 Paralelizagdo do Programa FORCES: shared me-
mory

Um dos problemas na paralelizagdo do programa FORCES utilizande PVM
estd relacionada a perda de visibilidade global dos dados que cada processo
sofre apds a distribui¢io dos mesmos entre os virios parceiros. Cada atuali-
zacdo envolve um ciclo de sincronizagao e troca de mensagens cuja granulari-
dade implica diretamente no desempenho. Em outras palavras a atualizagao
constante pode acarretar um dispéndio razodvel de tempo no processo de co-
municagdo, uma atualizagdo mais espagada implica no nao aproveitamento
total dos recursos disponiveis em virtude do conhecimento reduzido que cada
processo possul sobre o andamento do trabalho nos seus demais parceiros.
Este problema pode ser removide ou reduzido se todos os parceiros tiverem
acesso simultaneo ao conjunto de dados, em outras palavras, se puderem
compartilhar 0 mesmo espaco de memoria.
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Num. Proc. 1 2 4
Total 40,2 | 26,3 | 15,8
Hessiana 3,01 1,5 1,1

Sistema linear 6,5 40 21
Diagonalizagao | 10,5 | 11,2 1 11,3

Tabela 4.11: Tempo total de execugdo em segundos ¢ tempos parcials gas-
tos para a otimizagio (4 ciclos) de um agrupamento de 210 dtomos do sal
LiOH.2H,0 utilizando shared memory.

Visando avaliar a potencialidade desta técnica ¢ para a computagao dis-
tribuida e tendo emn vista a disponibildade cada vez maior de sistemas SMP, o
programa FORCES foi reescrito utilizando mmap{) como mecanismo de com-
partilhamento de memdria. Os dados agora passam a residir na memoria
virtual do sistema operacional e podem ser acessados por todos os proces-
sos simultdncamente. A execug¢do do programa é iniciada por um processo
master que se encarrega de inicializar as varidveis compartilhadas e gera seus
parceiros através de uma chamada de sistema fork(). Cada parceiro pode
operar sobre todo o conjunto de dados simultaneamente nio necessitando
trocar mensagens com os demais dentro de um modelo MIMD. O desenvol-
vimento do programa foi realizado em uma estagdo entium100 com 32M de
RAM rodando FreeBSD2.0.5. A simulagdo de multiprocessadores foi efetua-
da levando em conta os tempos individuais de cada processo. Para utilizagao
da funcdes associadas a mmap(), disponiveis apenas em linguagem C, uma
pequena biblioteca de wrappers para a linguagem Fortran foi desenvolvida.

As principais mudangas no programa dizem respeito a introdugao de flags
(sinalizadores) de blocos de memdria e varidveis compartilhados para evitar
a sobreposicio de trabalhos e a reescrita dos algoritmos, mais similares a
sua forma original, visando o acesso global aos dados. Ao contréario do mo-
delo MPMD utilizando biblioteca de troca de mensagens o modelo MIMD
mostrou-se eficientc para a construgde do vetor gradiente uma vez que a
troca de dados via message passing foi eliminada totalmente e ndo ha inicia-
lizagdo de novos processos para cada tarefa. Da mesma forma a construgio
da hessiana foi acelerada uma vez que cada processo pode operar sobre os
elementos ainda ndo processados pelos demais. A solugdo do sistema de
equacdes fol mantida idéntica com aceleracao significativa devido a veloci-
dade de intercimbio dos indices via memdria virtual. A diagonalizagao foi
mantida no processo mestre como na técnica de MPMD.

A tabela 4.11 nao permite a comparacio absoluta com a tabela 4.10 de-
vido as diferencas entre os processadores utilizados, no entanto é possivel



CAPITULO 4. COMPUTACAO QUIMICA DISTRIBUIDA 89

constatar a partir dela a otimizagio de recursos e a redugao significativa,
por processo, da utilizagdo de meméria compartithada em relagao ao PVM.
Grande parte desta aceleragdo pode ser atribuida a remogao completa do
tempo gasto na inicializagdo de processos para cada etapa do cilculo aos
procedimentos de empacotatnento e transmissao via rede, substituidos aqui
pelo acesso direto a meméria virtual do sistema. Uma comparagio exata sé
seria possivel através da utilizagdo de um sistema SMP verdadeiro, mas os
resultados obtidos indicam algoritmos baseados em mmaping como extrema-
mente eficientes, para este tipo de cédlculo, em relagdo Aqueles bascados em
message passing.

4.6.3 Paralelizacio do Programa FORCES: MNFS

Conforme ja descrito o MNFS ¢ um sistema de shared memory distribuido
em clusters utilizando uma interface entre memoria virtual e NFS desenvol-
vido por Minich[17]. O MNFS utiliza uma interface de programagao similar
ammap{) com a diferenga fundamental que a memdria de um processo é ma-
peada em um disco de rede acessivel via NFS. O MNFS elimina os efeitos de
buffering do servidor e do cliente decorrentes do protocolo NFS permitindo
uma granularidade de pagina de memoria (4k ou 8k) nos acessos aos dados
distribuidos entre os parceiros de trabalho. Estudos preliminares realizados
neste trabalho[18] mostraram a viabiliadade do MNFS como um ambiente de
emulagido SMP utilizando clusters Unix. Para utilizagdo do MNFS no progra-
ma FORCES foi desenvolvida uma biblioteca de wrappers entre a interface C
de Minich e a linguagem Fortran77 mantendo-se a mesma estrutura utilizada
anteriormente para mmap() e utilizando um cluster de 4 estagoes 486DX33
com 16M de RAM rodando FreeBSD2.0.5. Embora disponivel para as pia-
taformas Sun ¢ IBM nao foi possivel utilizar o MNFS nas mesmas devido
a necessidade de uma licensa de cddigo fonte para os sistemas operacionais
SunOS e ATX.

Os resultados obtidos mostram gue, para 4 processadores, é possivel al-
cangar-se tempos de sincronizagio da ordem de 10 milisegundos com relagio
a alteracdo de dados globalmente. O acesso e a movimentagdo de paginas de
memdria de 4k bytes {page faults) mostrou-se da ordemn de 35 milisegundos.
Estes valores mostram-se dentro dos valores obtidos para a interface nativa
em linguagem C[18]. Por outro lado o mecanismo de inicializa¢do do mma-
ping mostrou-se aié¢ 30% mais lento em relacdo a implementagdo em C, néo
foi possivel determinar se isto deve-se ans wrappers ou a natureza do compi-
lador Fortran77 empregado {(tradutor f2c da AT&T ¢ gee-2.6.3). Os tempos
de comunicacio, no entanto, sdo inferiores aqueles obtidos com PVM para
este tamanho de mensagens sendo que este mostra-se adequado para blocos
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Num. Proc. 1 2 4
Total 381,2 | 169,78 | 126,1
Hessiana 5,3 3,9 2,8

Sistema linear 60,1 32,3 19,2 |
Diagonalizagao | 101,3 | 102.1 | 97,3

Tabela 4.12: Tempo total de execugao em segundos e tempos parcials gas-
tos para a otimizagio (4 ciclos) de um agrupamento de 210 dtomos do sal
LiOH.2H,0 utilizando MNFS.

de maior tamanho[37).

A adaptacio do programa FORCES ao MNFS consistiu basicamente na
intraducdo dos mecanismos de inicializagdo do MNF'S e dos processos escra-
vos, o restante dos algoritmos foram utilizados de forma inalterada. A tabela
4,12 sumariza os resultados obtidos.

Os resultados obtidos expressam um resultado intermedidrio entre um
sistema shared memory e um sistema message passing. A distribuigao do
entre diversos processadores reduz as penalidades de paginagao local e con-
fiitos de cache existentes no programa FORCES com shared memory mas
introduz, novamente, a laténcia de comunicagio via rede. Da forma como
foi projetado o MNFS, cada page foult induz o sistema operacional a leitura
de uma nova pagina de 4k, ou seja, um novo acesso a rede caso esta pagina
nao esteja disponivel localmente. Da mesma forma cada pagina escrita por
um processo é imediatamente invalidada em todos os demais processadores
forcando o mnfs a reconstruir a coeréncia do espago de memdéria comparti-
lhada enviando esta pagina a todos os participantes da tarefa. Considerando
que uma pégina de 4k corresponde a 1000 varidveis de ponto flutuante ou
512 de precisio dupla é de se esperar que processadores mais rapidos que os
utilizados gerem uma alta taxa de invalidagao de paginas acarretando uma
sobrecarga de sincroniza¢do entre os processos. Para evitar isto é necessario
que o algoritmo busque adequar a velocidade de processamento e escrita de
paginas ao tamanho do cache de dados local de cada participante.

4.7 Discussao e Conclusoes

Os resultados obtidos tanto com o PVM com modelo MPMD quanto com
técnicas de shared memory e modelo MIMD emulando SMP mostram que
a distribuicio de uma tarefa computacional entre diversos processos perini-
te produzir uma aceleragdo limitada pela lei de Amdhal[20]. Os recursos
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necessarios para exploragio da computagao distribuida em clusters estao dis-
poniveis de forma aberta ¢ padronizada aos pesquisadores e, na maioria das
vezes, gratuitamente. Apenas alguns sistemas de desenvolvimento de apii-
cagdes distribuidas encontram-se presos a licengas pelo fabricante (ex. Linda)
ou por terceiros {ex. MNFS).

A utilizagio de computagdo distribuida em quimica tem se limitado nos
{ltimos anos a drea de quimica tedrica em virtude da sua grande demanda
por poder computacional para processamnento numérico[38,39] ¢ este traba-
iho reflete em parte esta tendéncia. No entanto todas as dreas da quimica
que hoje empregam métodos computacionais podemn ser extremamente be-
neficiadas pelas técnicas descritas ndo apenas visando a aceleragao computa-
cional mas muito mais explorando modelos computacionais cliente-servidor
que permitam a operagdc cooperativa entre vdrios pesquisadores e varios
computadores.

A principal barreira a ser apontada para a utilizagio mais ampla de com-
putacio distribufida em quimica € a evolugdo muito rdpida nos modelos e
ferramentas de programacao disponiveis. Isto impede que estas ferramentas
atinjam o mercado comercial de microcomputadores pessoais restringindo-
as is dreas estritamente ligadas a programacao e computa¢do em rede. A
estabilizacio de padrdes como MPI, HPF e técnicas como mmaping estd em
andamento e deve reverter ou minimizar esta situagao.

No caso especifico deste trabalho, a anilise dos resultados obtidos e
técnicas empregadas apontam o emprego de padrdes abertos e bem estabele-
cidos como Berkeley sockets sobre protocolo TCP/IP, PVM e shared memo-
ry como a diregiio a seguir sempre que se desejar atingir valores 6timos de
desempenho e transportabilidade de programas. Sistemas baseados e mes-
sage passing como o PVM mostraram-se verséteis mas exigem modificagOes
drasticas tanto no modelo de programacio quante nos algoritmos emprega-
dos. O desempenho de programas baseados em PVM mostrou-sc dependente
do ajuste entre as dimensées do problema tratado e do niimero de processa-
dores disponiveis. A utilizacio de um modelo SMP por outro lado mostra-se
menos intrusiva no que diz respeito as modificagdes necessarias ao programa
e a0 algoritmo mas sua eficdcia e aplicabilidade depende da disponibilidade
de sisternas multiprocessados simétricos com memoria compartilhada. Em-
bora estes sistemas ja estejam disponfveis comercialmente (ex. Sun, IBM,
DEC, etc) o seu uso em ambiente de computagao pessoal nao serd imediato.
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