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Resumo

Até os dias de hoje tem-se buscado uma combinagdo de software (métodos de inclusio
monotdnica) com o hardware (aritmética de alta exatiddo, matematica intervalar, arredonda-
mentos direcionados, produto escalar 6timo, etc.) para que a tarefa de decidir se o resultado
¢ ou ndo satisfatdrio seja transferido para o computador, ou seja, a Computagdo Verificada.
Agora, deseja-se capacitar 0s novos ambientes, propicios ao processamento paralelo e dis-
tribuido, com esta técnica, para que eles resolvam problemas com alta exatiddo e alto de-
sempenho. O trabalho abordado nesse artigo visa o desenvolvimento de bibliotecas para a
resolucdo de sistemas de equagdes lineares densos e esparsos, utilizando a biblioteca C-XSC.
Além disso, o trabalho visa a otimizacao da biblioteca C-XSC para ser utilizada em agregados
de computadores.

1 Introdﬁ(;ﬁo

Computacao Verificada significa o processamento numérico de problemas, utilizando a
aritmética de alta exatidao, os métodos intervalares de inclusdo e a convergéncia garantida
pelo Teorema de Ponto Fixo de Brouwer (KULISCH; MIRANKER, 1981). Entende-se por
aritmética de alta exatiddo a aritmética computacional de ponto flutuante baseada no padrdo
IEEE-754 (IEEE, 1985), acrescida de arredondamentos direcionados, da matematica interva-
lar e do cdlculo do produto escalar e somatérios em registradores especiais, que permitem que
valores parciais sejam armazenados sem arredondamentos, resultando que o valor final dessas
operagoes difira do valor real por apenas um arredondamento, vindo dai a mixima exatidio.
Os métodos de inclusdo trabalham com intervalos. Cada aproximacdo ¢ um intervalo que
contém a solucdo do problema. As aproximagdes sucessivas sdo resultantes da intersecc¢ao de
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intervalos, 0 que garante que tenham um didmetro menor (ou igual) a aproximagao anterior.
Esses métodos também identificam a nao existéncia de solucdo, através de uma aproximacao
vazia (o resultado ndo é um intervalo). Esse ramo da Computacdo Cientifica ou da Mate-
matica Computacional busca melhorar a qualidade numérica dos cdlculos em ponto flutuante
em computadores. Como € ilustrado em (1), tem-se um somatdério que depende da ordem da
soma ou de um produto escalar (o resultado deste somatdrio € igual a 1).

-N -N
Y (1616 + ¥ (16'—16) + 1 (1)
i=N i=N
Tomando como exemplo os dados apresentados na tabela 1, as aplica¢des foram resol-
vidas em mdquinas vetoriais que executavam milhares de opera¢des em ponto flutuante por -
segundo (MFlops). Entretanto, a qualidade numérica foi questiondvel, como demonstrado
em (DIVERIO; FERNANDES; CLAUDIO, 1996; DIVERIO, 1995; ADAMS; KULISCH, 1993).

Tabela 1: Resultados para N = 29

Somatério Modo Escalar Modo Vetorial
SO 0.000000E+00 0.2951479E+21
S23 0.000000E+00 0.1152922E+19
S119 0.000000E+00 0.0000000E+00
S122 0.000000E+00 -0.2951479E+21
S153 0.000000E+00 0.1000000E+01
S154 0.100000E+01 0.1000000E+01
S236 ~0.100000E+01 0.2951479E+21

Essa busca da qualidade numérica dos célculos torna-se mais crucial em aplicacdes de
larga escala de computacao, as quais necessitam da realiza¢do de uma grande quantidade
de operacdes em ponto flutuante (DIVERIO; FERNANDES; CLAUDIO, 1996). Com as novas
tecnologias de intercomunicagio de redes, foi possivel a constru¢do de maquinas baratas mas
com grande poder computacional, os agregados de computadores, também conhecidos como
Clusters. Qual a qualidade numérica dos célculos executados nessas maquinas? Serd isso
importante para a drea de Processamento de Alto Desempenho? Essas sdo questdes que esta
pesquisa procurard responder no transcorrer de seu desenvolvimento.

2 O Ambiente Computacional
Este trabalho estd desenvolvendo ferramentas computacionais (software) utilizando o

Cluster LabTeC do II-UFRGS e a biblioteca C-XSC (descrita em detalhes em (HAMMER,
1995; HOFSCHUSTER; KRAMER, 2001)).
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O C-XSC ¢ baseado na linguagem C-ANSI e € implementado como uma biblioteca nu-
mérica da linguagem C++. O C-XSC torna o computador mais poderoso aritmeticamente
e simplifica significantemente a programacao. Ele consiste de um sistema runtime escrito
em C, incluindo produto escalar 6timo e muitos tipos de dados pré-definidos para elementos
mais comumente usados em espagos vetoriais, tais como nimeros reais e complexos, vetores
e matrizes. Operadores para elementos desses tipos sao pré-definidos e podem ser chamados
pelos seus simbolos de operadores usuais. Assim, expressdes aritméticas e algoritmos numé-
ricos sdo expressos em uma notacio que € muito similar a notacdo matematica usual. Todos
os operadores numéricos pré-definidos sdo de alta exatiddo, ou seja, o resultado computado
difere do resultado correto por apenas um arredondamento. A énfase do C-XSC é mais na
exatiddo e na confiabilidade do resultado do que na velocidade da obtencdo do mesmo. O
ambiente de programacdo do C-XSC ¢é facilmente portdvel para qualquer computador que
suporte um Compilador C++ padrido. Além do C-XSC, existem versdes "XSC"para o Pascal
e o Fortran. O C-XSC possui ainda, entre suas caracteristicas, aritmética intervalar, aritmética
complexa, aritmética intervalar complexa e as correspondentes aritméticas de vetores e ma-
trizes. Encontra-se também no C-XSC, médulos para a resolugio de problemas numéricos,
tais como: sistemas de equacdes lineares e ndo lineares, inversao de matrizes, autovalores e
autovetores, avaliacdo de expressdes aritméticas e muitos outros.

3 Ferramentas Computacionais em Desenvolvimento

Como os objetivos desta pesquisa sdo o desenvolvimento de solvers com alta exatidao
para a resolugdo de sistemas de equagOes lineares em agregados de computadores e a otimiza-
¢do da biblioteca C-XSC nestes ambientes, primeiramente foi necessario realizar a integra¢do
da biblioteca C-XSC com a biblioteca MPICH 1.2.2 (o cluster utilizado nesta integracao foi
o cluster LabTeC do II-UFRGS). Com essa integragao, buscou-se reunir alta exatiddo com
a paralelizagdo resultante do uso da divisdo de tarefas entre os diversos nodos disponiveis
no cluster, sendo que todos executaram as mesmas tarefas e a comunicag@o entre os nodos
e entre nodos e o servidor se deu através de troca de mensagens. Medigdes e testes foram
efetuados para comparar o tempo de execucio de rotinas em C, em C com MPI, em C-XSC e
em C-XSC com MPI. Nos testes realizados pode-se observar que pequenas e simples modi-
ficagbes em algoritmos tradicionais podem trazer bom ganho de desempenho e que a forma
de uso do pipeline do processador € definitivo para o resultado obtido. Nestes testes preli-
minares foi notado que a biblioteca C-XSC necessita ser otimizada para tornar-se eficiente
em um ambiente de alto desempenho (até o momento, o principal objetivo do C-XSC foi a
funcionalidade e portabilidade e ndo a velocidade).

Em conjunto com essa integragio foram desenvolvidos as versdes iniciais de solvers para
a resolucdo de sistemas de equagdes lineares com matrizes densas e esparsas. A descri¢ao
completa dos algoritmos implementados nestes solvers pode ser encontrada em (KRAMER:
KULISCH; LOHNER, 1994). O solver para sistemas de equacoes lineares Ax = b, com ma-
trizes densas n x m, soluciona sistemas quadrados (m = n), sobre-determinados (m > n) e
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sub-determinados (m < n). J4 o algoritmo implementado no solver para sistemas esparsos
(em especial para matrizes do tipo banda) foi baseado no estreito relacionamento existente
entre as matrizes com estrutura banda e equagdes diferenciais. De acordo com esse relacio-
namento, as equacdes diferenciais podem ser reescritas equivalentemente como um sistema
linear triangular com matrizes bandas. Similarmente, pode-se reescrever um sistema triangu-
lar com matrizes banda como equacdes diferenciais. O sistema (2) € equivalente a equacdo
diferencial @i mprXimmpr Tt X =by, i=m,....n de ordem m — 1 com os valores

iniciais x; = (b, —a;;_x;,_ — - —a;x))[a;;, i=1,....m—1.
a
1,1
Xg b,
* 0 X, b,
Ax = £3 2 — 4 =b 2
B : . : @)
g Xn by
0 Aypn—m+1 77 Gnp

Como apresentado em (KRAMER; KULISCH; LOHNER, 1994), a solugdo de sistemas triangu-
lares por retro-substitui¢do intervalar pode resultar em sobre-determinacdes devido ao "wrap-
ping effect"(NEUMAIER, 1993). Com o objetivo de minimizar esse efeito, usou-se a resoluc¢do
de sistemas triangulares com matrizes banda através da resolugdo de equagdes diferenciais.
Para sistemas com matrizes bandas em geral aplica-se a decomposi¢do LU sem pivotamento
para a matriz de coeficientes A, gerando uma iteracdo intervalar similar a (3).

Dess = RO~ A%) +O(1 = RA) D, 3

Aqui, entretanto, nao usou-se a completa aproximagao da inversa R mas sim, essa aproxima-
¢do foi realizada pela soluc@o de dois sistemas lineares com matrizes triangulares bandas (L
and U). Diferentes abordagens para solucdes verificadas de sistemas lineares com grandes
matrizes bandas ou com matrizes esparsas com coeficientes arbitrarios poderdo ser encontra-
das em (RUMP, 1993).

4 Testes

Para ilustrar a qualidade numérica dos solvers que estio em desenvolvimento neste traba-
lho e, que s@o utilizados para a resolucéo de sistemas de equagdes lineares densas e esparsas,
apresenta-se aqui um exemplo onde calculou-se a inclusdo para um sistema linear esparso de
grande porte (ordem n = 200.000). Pegou-se a matriz simétrica Toeplitz com 5 bandas com 0s
valores 1,2,4,2, 1 e definiu-se todos componentes de b iguais a 1. Entdo o programa produziu
a seguinte saida para esse sistema (somente os dez primeiros e os dez tltimos componentes
da solucdo foram apresentados):
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Dimensé&o

n = 20

0000
s 2

tamanho bandas 1,k
A= o242
troca elementos ? (s/n) n
b__

troca elementos ? (s/n) n

X

1: [ 1.860146067479180E-001, 1.860146067479181E-001 ]
2: [ 9.037859550210300E-002, 9.037859550210302E-002 ]
3: [ 7.518438200412189E-002, 7.518438200412191E-002 ]
4: [ 1.160876404875081E-001, 1.160876404875082E-001 ]
5z [ 1.003153932563721E=-001,' 1.0031539325637228-001 ]
6: [ 9.427129202687645E-002, 9.427129202687647E-002 ]
7: [ 1.028361799416204E-001, 1.028361799416205E-001 ]
8: [ 1.005240450090008E-001, 1.005240450090009E-001 ]
9s [ 9.874921290539136E-002, , 9.874921290539138E-002 ]
10: [ 1.004617422430963E-001, 1.004617422430964E-001 ]
199990: [ 1.001953939326196E-001, 1.001953939326197E-001 ]
199991: [ 1.004617422430963E-001, 1.004617422430964E-001 ]
199992: [ 9.874921290539136E-002, 9.874921290539138E-002- ]
199993: [ 1.005240450090008E-001, 1.005240450090009E-001 ]
199994: [ 1.028361799416204E-001, 1.028361799416205E-001 ]
199995: [ 9.427129202687645E-002, 9.427129202687647E-002 ]
199996: [ 1.003153932563721E-001, 1.003153932563722E-001 ]
199997: [ 1.160876404875081E-001, 1.160876404875082E-001 ]
199998: [ 7.518438200412189E-002, 7.518438200412191E-002 ]
199999: [ 9.037859550210300E-002, 9.037859550210302E-002 ]
200000: [ 1.860146067479180E-001, 1.860146067479181E-001 ]
max. rel. error = 1.845833860422451E-016 em i = 3
max. aps. error = 2.775557561562891E-017 em i = 1
min. abs. x[3] = [ 7.518438200412189E-002, 7.518438200412191E-002 ]
max. abs. x[1] = [ 1.860146067479180E-001, 1.860146067479181E-001 ]

5 Coneclusoes e Trabalhos Futuros

Com o objetivo de tentar achar solugdes para as perguntas feitas neste artigo, € que estd
em desenvolvimento essa pesquisa que objetiva disponibilizar ferramentas computacionais
com alta exatiddo em agregados de computadores. A integragio inicial do C-XSC com o
MPI ja foi realizada, bem como o desenvolvimento de versdes iniciais de solvers para a
resolugdo de sistemas de equagdes lineares. Atualmente, o trabalho estd voltado para o estudo
de como realizar uma eficiente paralelizacio dos métodos intervalares j4 implementados,
além do estudo, desenvolvimento e implementac¢io de novos métodos. Juntamente com esses
estudos, estd se trabalhando nas tarefas de como realizar a otimizagdo da biblioteca C-XSC
para que ela possa ser utilizada, de maneita eficiente, em agregados de computadores.
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