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Introduç ão
Materiais de elevada dureza desempenham um importante papel na indústria mo-

derna. Apesar dos esforços despendidos pela comunidade cientı́fica internacional ñao
existem evid̂encias para a existência de algum composto cuja dureza exceda a do car-
bono diamante. No entanto, ao menos em princı́pio, é posśıvel que uma rede aleatória
cont́ınua (CRN -Continuous Random Network) [BAR 2000], formada déatomos de car-
bono com hibridizaç̃ao mistasp3/sp2 seja mais dura que a estrutura do diamante. O estudo
experimentaĺe extremamente dificultado pela impossibilidade de se exercer um controle
rigoroso sobre v́arios par̂ametros f́ısicos importantes, incluindo o grau de hibridização
sp3/sp2, a distribuiç̃ao espacial dośatomos e a conectividade da rede em longo alcance.
Esses par̂ametros, no entanto podem ser controlados em simulações computacionais, per-
mitindo assim inferir acerca da influência dos mesmos sobre as propriedades mecânicas
de CRNs.

Dentro desse contexto, desenvolveu-se um algoritmo capaz de gerar CRNs for-
madas poŕatomos com hibridizaç̃ao sp3/sp2. O algoritmo proposto consiste em posi-
cionar de forma aleatória no espaço uma certa quantidade deátomos, e atrav́es do ḿetodo
deSimulated Annealingalterar aleatoriamente as posições dośatomos at́e convergir em
um sistema estável e que atenda as restrições impostas. É digno de nota que, uma
simulaç̃ao com um universo de128 átomos demora em ḿedia uma semana para ser re-
alizada e para que existam maiores chances de encontrar um material que atenda as pro-
priedades desejadas são necesśarias novas simulações com um universo superior a1000
átomos, o que levaria meses de simulação e poderia gerar um resultado não desejado.

Soluç̃ao Adotada
Para contornar o problema descrito na seção anterior, uma solução é desenvolver

uma aplicaç̃ao distribúıda baseada na plataforma BOINC(Berkeley Open Infrastructure
for Network Computing)[AND 2004]. Embora o BOINC fora criado para que aplicações
de larga escala possam utilizar o tempo ocioso de milhões de computadores pessoais
distribúıdos em todo o mundo, as suas propriedades permitem que seja possı́vel utilizá-
lo em escalas menores, como por exemplo, aproveitando o tempo ocioso de recursos
computacionais disponı́veis em instituiç̃oes ou departamentos [KAC 2005].

Nesses ambientes fechados, o BOINC pode ser uma alternativa, pois, além de
facilitar o desenvolvimento das aplicações atrav́es da API BOINC, fornece mecanismos



para o controle de segurança e de tolerância a falhas. Com o BOINĆe necesśario apenas
definir a forma como os dados serão tratados pelo servidor e como serão processados
pelo cliente, os demais aspectos relacionados a um sistema são abstráıdos pela plataforma
[AND 2004].

Uma implementaç̃ao BOINC baseia-se no particionamento de um problema em
uma śerie de subproblemas menores (chamadas workunits - WUs) que podem ser proces-
sadas em diferentes computadores que executam um mesmo programa (no caso o pro-
grama para geração das CRNs) [KAC 2005]. Cada WU representa os parâmetros de
entrada para a aplicação cliente, desta forma, elas podem conter diferentes parâmetros
permitindo a execuç̃ao de simulaç̃oes distintas em cada cliente. Essa forma de divisão
torna-se atrativa uma vez que pode-se realizar diversas simulações simultaneamente afim
de buscar novos materias. Porém, alguns problemas surgem uma vez que o processamento
de cada WU continua sendo elevado e, por exemplo, torna-se complicado detectar se um
computador falhou ou os dados de entrada ainda não foram processados.

Para contornar esse problema, após parte do processamento dessa CRN, o cliente
BOINC retorna essa WU com um resultado parcial, para que seja feito um processamento,
a partir do qual, s̃ao eliminadas CRNs que dificilmente convergiriam para um resultado
satisfat́orio e as restantes são redistribúıdas aos clientes BOINC para a continuação do
processamento.

É importante destacar ainda que uma vez que a aplicação CRN utilizaŕa apenas
o tempo ocioso dos computadores dos laboratórios de inforḿatica da Universidade de
Caxias do Sul tem-se a necessidade da utilização decheckpoints, pois o processamento
da WU podeŕa ser interrompido pelo usuário por diversas vezes. Além disso, a API
BOINC possui funç̃oes que oferecem suporte acheckpointbem como suporte gráfico
para desenvolvimento de uma proteção de tela (OpenGL) [AND 2004].

Conclus̃oes
Como o BOINC proporciona um alto grau de abstração em relaç̃ao ao desenvolvi-

mento, permitindo ignorar aspectos que não est̃ao diretamente relacionados a aplicação e
por oferecer facilidades que podem ser utilizadas em projetos de menor porte verificamos
que o BOINC e sua API proporcionarão maior flexibilidadèa aplicaç̃ao CRN. Flexibili-
dade essa, presente na facilidade com que se pode dividir um problema em sub-problemas
menores, assim como solucioná-los utilizando o tempo ocioso dos computadores pre-
sentes nos laboratórios da Universidade de Caxias do Sul.
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