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1. INTRODUGCAO

O calculo computacional consiste de um conjunto de ferramentas ou
métodos usados para se obter a solugdo de problemas matematicos de forma
aproximativa. Esses métodos podem ser aplicados principalmente em problemas
gue nao apresentam uma solucido exata, e que portanto precisam ser resolvidos
numericamente (SANCHES [.J; FURLAN D. 2007). Podemos ver o seu uso em
diversas areas, incluindo matematica, fisica entre outras.

Sabemos que o desenvolvimento cientifico tem exigido simulagcbes e ou
calculos numéricos com resultados cada vez mais sofisticados. A computagao
cientifica se depara com o desafio de superar as diversas barreiras que surgem
em virtude da limitagao fisica dos computadores. Portanto, a computagao de alto
desempenho que tem como objetivo aumentar a velocidade de processamento de
simulagdes e ou calculos numéricos e viabilizar a obtencdo de resultados
complexos e/ou com elevado grau de detalhes. Para otimizacdo de calculos,
comega a se pensar em multiprocessamento, que é a capacidade de um sistema
operacional executar simultaneamente dois ou mais processos (paralelamento).
Pressupbe a existéncia de dois ou mais processadores. As técnicas de
processamento paralelo mais difundidas atualmente sao as técnicas de memdria
distribuida e as técnicas de memoadria compartilhada. Entende-se por técnicas de
memoria distribuida aquelas que se aplicam aos computadores que possuem
arquitetura de meméria distribuida, ou seja, maquinas com varios processadores
que possuem seu proprio recurso de memoria e sao interconectados através de
uma rede local ( SENA M.C ; CALDAS J.A., 2008), (HERMANNS M., 2002).

Portanto, o presente trabalho tem como objetivo discutir a aplicagédo de
programacao em paralelo em problemas de calculo numérico. Em particular, o
trabalho aqui proposto busca a aplicagdo de paralelismo OpenMP (“Open Multi-
Processing”) na resolugdo numérica de equacgdes auto-consistentes.

2. METODOLOGIA

Em 1977, Sherrington e Kirkpatrick (KIRKPATRICK; SHERRINGTON 1977)
propuseram um dos modelos magnéticos desordenados mais conhecidos para o
estudo do problema vidro de spin. Estes introduziram um modelo de Ising com
interacdes de longo alcance, de modo que as impurezas podiam interagir com
todas as outras impurezas da rede de acoplamentos magnéticos. Tal modelo é
caracterizado principalmente por ser exatamente soluvel. O modelo Sherrington-
Kirkpatrick é dado pelo Hamiltoniano

H== J;S,S,~h2.5, .
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onde o primeiro termo introduz desordem n&o trivial e 0 segundo termo € o campo
magnético externo aplicado. O termo Jiy € uma variavel com distribuicdo de
probabilidade gaussiana. A partir de calculos analiticos, os parametros de ordem
magnetizagao e vidro de spin sdo obtidos e apresentados abaixo, como segue:

m= [ Dztanh (B H (z))
e
g=[ Dztanh*(BH (z)) ,
com Dz=dzexp(—z'12){(2n) e H(z)=Jqz+ Jym+h.

Em particular, m e g sdo equacgdes auto-consistentes, em que
m=fm(m,q) e q=fq(m,q) . Portanto, para obtengdo da solugdo para os
parametros de ordem m e g , € necessario o calculo numérico destas
equacdes a partir do uso de rotinas de calculo de zero de fungbes bem como
rotinas de integragdo. Para resolugdo das integrais vistas nas equagdes
apresentadas, métodos de integracdo numeérica podem ser utilizados. Este
métodos consistem basicamente na recolocacdo de uma fungdo f(x) por um
polinbmio que a aproxime de forma razoavel no intervalo [a,b]. Assim o problema
€ solucionado por integracdo de polinbmios, o que € mais simples de se realizar.
Em particular, o presente trabalho utiliza o conceito da regra do trapézio, o qual
aproxima a fungao f(x) por um polinbmio de ordem um (reta). Portanto, nessa
aproximacéo a integral da fungédo f(x) pode ser aproximada pela area de um
trapézio. Em sua forma mais simples, os resultados obtido a partir da regra do
trapézio podem apresentar resultados pouco precisos. Portanto, é utilizada regra
do trapézio repetida, em que dentro de um certo intervalo [a,b] a regra do trapézio
€ aplicada repetidas vezes (PILLING S.). Para o calculo numérico de zero de
fungdes, o método de iteragao linear é utilizado. Este método, para o caso uma
variavel por exemplo, consiste em buscar a raiz de uma fungéo f(x) = 0. O Método
da Iteragao Linear (MIL) transforma o problema, procurando isolar o x da fungao f,
de forma a se obter x = g(x). A partir desse ponto, busca-se a interse¢éo da reta x
com a curva g(x) (SANCHES I.J; FURLAN D., 2007). E salientado que o
algoritmo para resolugdo numeérica do problema proposto foi desenvolvido em
linguagem FORTRAN . Em adicdo, o algoritmo foi paralelizado seguindo a
sintaxe OpenMP (“Open Multi-Processing”). Em particular, a diretiva !$OMP
SECTIONS (em conjunto com a diretiva !$OMP PARALLEL) foi utilizada. Esta
diretiva permite atribuir a cada “thread” (conjunto de subtarefas) uma tarefa
completamente diferente. A sintaxe desta diretiva é a seguinte: !$OMP SECTIONS
clausula1, clausula2; '$ OMP SECTION ; !$OMP END SECTIONS fim_clausula.
Cada bloco do codigo sera executado por uma das “threads”, que se inicia com a
diretiva ISOMP SECTION e se estende até a repeticdo da diretiva ou até a diretiva
de fechamento !$OMP END SECTIONS. (HERMANNS M., 2002).

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Como discutido, m e g sado equagbes auto-consistentes, em que
m=fm(m,q) € q=fq(m,q) . Portanto, para obtengdo da solugdo para os
parametros de ordem m e g (ver equagdes acima) para um dado valor de
J, e T , foi empregado o recurso do método numérico de iteracao linear.
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Basicamente, a solugdo do problema é obtida com os valores de m e g que
satisfazem as condigbes m—fm(m,q)=0 e q—fq(m,q)=0 . Em particular, as
fungdes fm(m,q) e fq(m,q) dependem de uma integral, a qual é resolvida
numericamente através da regra do trapézio repetida. A escolha deste método de
integracao se deve a maior facilidade na sua implementagédo, quando comparado
com outros meétodos. Particularmente, foi utilizada linguagem FORTRAN para
confecgao do algoritmo para o calculo dos parametros m e q .

Em adigdo, a paralelizagdo do programa é iniciada com a diretiva !$OMP
PARALLEL. No célculo dos parametros m e q , € empregada a diretiva !
$OMP SECTIONS, a qual permite a divisdo de tarefas na forma de “threads”
(conjunto de subtarefas). Além do construtor sections, que indica que cada
“thread” ir4 executar um bloco de instru¢des, € necessario incluir no cédigo a
diretiva !$OMP SECTION, que indica qual a instrucdo que cada “thread” ira
executar. Particularmente, as sequéncias de intrugdes para o calculo das funcdes

fm(m,q) e fq(m,q) foram executadas em diferentes nucleos de um
processador com dois nucleos. Portanto, cada “thread” executa um bloco de
codigo diferente. No final encerra-se a paralelizagao utilizando o camando !$OMP
END SETIONS e !$OMP PARALLEL. Particularmente, no algoritmo proposto para
o calculo das equagdes auto-consistentes, ndo foi observado uma mudancga
substancial no tempo de execugao do programa paralelizado quando comparado
ao tempo de execugdo do programa em sua forma sequencial. No entanto, para
problemas mais complexos, isto €, com um maior numero de equagdes, é
esperado que a paralelizacdo do cédigo permita um aumento significativo da
velocidade de execucgao das instrugdes do algoritmo.

4. CONCLUSOES

A partir da aplicagao da sintaxe OpenMP, pode-se obter uma otimizagéo do
programa, obtendo um menor tempo de execugao ou um “speedup” (aumento na
velocidade), quando o programa paralelizado foi executado usando OpenMP em
uma plataforma com mais de um processador. No algoritmo proposto para o
calculo das equagdes auto-consistentes, nao foi observado uma mudanca
significativa no tempo de execugao, pois o mesmo ndo era de grande
complexidade computacional. No entanto, é esperado que em problemas com
maior grau de complexidade, o aumento na velocidade de execugédo pode ser
notavel.
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