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RESUMO

Este trabalho apresenta a especificacao e implementagao do algoritmo para resolucao de
problemas de otimizagao de restrigoes distribuido, denominado Adopt, tornando o algo-
ritmo Adopt apto para operar em ambientes efetivamente distribuidos. Para validagao,
este trabalho apresenta um estudo de caso para problema de coloracao de grafo. Como
aplicagao pratica, este trabalho apresenta um estudo de caso onde é verificada a viabili-
dade do uso do algoritmo Adopt para resolugao do problema de modelagem molecular.

Palavras Chave: DCOP. Adopt. Modelagem molecular.



ABSTRACT

This work presents both the specification and implementation of one algorithm to solve
distributed constraint optimization problems, called Adopt. One of the main contributions
of this implementation is that the algorithm Adopt is now ready to work in effectively
dstributed environments. This proposal is validated by two case studies: graph coloring
problem and molecular modelling.

Key-Words: DCOP. Adopt. Molecular modelling.
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1 INTRODUCAO

A area de Inteligéncia Artificial (IA) tem assistido nos ltimos anos um significativo
avanco cientifico no que diz respeito a Sistemas Multi-Agentes (SMA). Com o advento
das redes de computadores, muitas informacoes, antes centralizadas, encontram-se dis-
tribuidas entre véarios computadores interligados. Com isso, muitos problemas existentes
na IA e até entao resolvidos com computacao centralizada tiveram que ser revistos, pois
agora estavam localizados em um ambiente distribuido que nem sempre permite a centra-
lizacao das informacoes. Na maioria dos novos paradigmas e algoritmos desenvolvidos para
solucionar este problema, o conceito de SMA ¢é aplicado, proporcionando a expansao do
universo dos SMA também para a area de Computagao Distribuida. Agentes de um SMA
que antes eram executados em um tnico computador e disputavam o mesmo processador
agora podem ser distribuidos em diversos computadores interligados, proporcionando um

paralelismo de execucao ainda maior.

Uma das classes de problemas que foi revista para operar em ambientes distribuidos
foi a dos problemas de satisfacao de restricao. Simplificadamente, um Constraint Satis-
faction Problem (CSP) consiste de um conjunto de varidveis e um conjunto de restrigoes
que influenciam a determinacao dos valores para estas varidveis, cuja solugao é encon-
trada quando cada variavel assume um valor que satisfaca as restrigoes. Graficamente,
costuma-se representar um CSP através de um grafo de restricoes, conforme é apresen-
tado na fig. 1.1, que ilustra um CSP com trés varidveis({x1,z2,23}) e duas restrigoes
(vértices e arestas do grafo, respectivamente). Quando um CSP estd em um ambiente
distribuido, é chamado de Distributed Constraint Satisfaction Problem (DCSP), e Yokoo
(2001) apresenta trés algoritmos assincronos distintos para solucionar um DCSP, deno-
minados Asynchronous Backtracking (AB), Asynchronous Weak Commitment (AWC) e
Branch and Bound (BB). O GRUPO DE INTELIGENCIA ARTIFICIAL DA FURB

(2005) disponibiliza um framework, chamado dynDCSP, com a implementagao destes trés
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algoritmos, realizadas de maneira a possibilidar sua execucao em ambientes distribuidos

Figura 1.1 — Um CSP simples

compostos por varios hosts.

Porém, um CSP (e conseqiientemente um DCSP) nao é suficiente para especificar
determinados tipos de problemas onde é necessario encontrar a melhor solucao, e nao
apenas qualquer solugdo (como ocorre por exemplo no problema de agendamento de ta-
refas). Nestes casos, é necessario utilizar uma extensao de CSP, denominada de problema

de otimizacao de restrigoes.

Um Constraint Optimization Problem (COP) considera um custo para cada solugao
possivel, e o objetivo é encontrar uma solucao de custo 6timo. Para se solucionar um COP,
Tsang (1993, p. 301) apresenta um algoritmo centralizado, denominado BB, cujo principio
de funcionamento é baseado em um custo global que serve de parametro para poda em

uma busca em profundidade.

Um COP em ambiente distribuido é denominado de Distributed Constraint Op-
timization Problem (DCOP). Modi (2003b, p. 20) comenta que um algoritmo existente
para solucionar um DCOP é o Synchronous Branch and Bound (SBB). Porém, como o
proprio nome do algoritmo revela, é sincrono, o que faz com que o algoritmo nao utilize
o potencial do paralelismo de uma execugao distribuida. Em fungao disto, Modi (2003b)
apresenta o primeiro algoritmo assincrono para solucionar DCOP, denominado Asynchro-
nous Distributed Optimization (Adopt). O algoritmo Adopt utiliza o conceito de limiares
(inferior e superior) de solugao parcial para refinar a busca e otimizar o backtrack. Em

Modi (2003a), o autor disponibiliza uma implementagao na linguagem Java do algoritmo
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Adopt. Porém, esta implementacao utiliza threads para representar os agentes, e nao
dispoe de um mecanismo de comunicacao que permita a comunicacao entre os agentes

quando os mesmos estao localizados em diferentes hosts.

Para disponibilizar uma implementacao do algoritmo Adopt que esteja apta a ope-
rar em ambientes efetivamente distribuidos, surge a proposta de especificar e implementar

este algoritmo a partir do framework dynDCSP.

Para apresentar uma aplicacao pratica do algoritmo Adopt é utilizado o problema
de modelagem molecular. A expectativa é diminuir o tempo necessario para determinacao
de modelos moleculares (disposigao tri-dimensional dos dtomos de uma molécula) em
funcao do paralelismo que uma execugao distribuida pode proporcionar, além de verificar

a viabilidade da abordagem através de DCOP para o problema de modelagem molecular.

1.1 OBJETIVOS DO TRABALHO

O objetivo deste trabalho consiste em implementar o agoritmo proposto por Modi
(2003b) para solugdo de DCOP, denominado Adopt, com a condigdo de que o mesmo
possa ser executado em um ambiente distribuido (véarios hosts) para entao especificar o
problema de modelagem molecular como um DCOP e verificar a viabilidade da utilizagao

dos conceitos de DCOP como forma de realizar a modelagem molecular.

1.2 ESTRUTURA DO TRABALHO

O conteido deste trabalho estd dividido em seis capitulos. O capitulo 2 apre-
senta o conceito de problemas de satisfacao de restrigoes, sendo detalhados problemas
de satisfacao de restrigbes centralizados (segao 2.1), distribuidos (segao 2.2), problemas
de otimizagao de restri¢oes centralizados (segao 2.3) e distribuidos (se¢ao 2.4) sendo que
nesta ultima segao é apresentado o algoritmo Adopt. Além disto, o capitulo 3 apresenta

o framework dynDCSP.

O capitulo 4 apresenta a especificacao e o desenvolvimento do trabalho, sendo des-
critos os principais requisitos e a implementacao. O capitulo 5 apresenta um estudo de

caso com problema de coloracao de grafos para validar a implementacao do algoritmo
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Adopt. Ja o capitulo 6 apresenta um estudo de caso verificando a viabilidade da especi-
ficagdo do problema de modelagem molecular como COP/DCOP e sua resolugao através
do algoritmo Adopt.

Por fim, o capitulo 7 apresenta as conclusoes obtidas com a realizagao deste trabalho

e sugestoes para extensoes do mesmo.
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2 PROBLEMAS DE SATISFACAO DE RESTRICOES

Este capitulo apresenta conceitos e algoritmos referentes a problemas de satisfacao
de restrigoes centralizados e distribuidos e também sobre problemas de otimizacao de
restrigoes centralizados e distribuidos, sendo que na secao de problema de otimizacao de

restrigoes distribuido é apresentado o algoritmo Adopt. Por fim, este capitulo expoe o

framework dynDCSP.

2.1 PROBLEMA DE SATISFACAO DE RESTRICOES CENTRALIZADO

“Um problema de satisfagao de restrigao, Constraint Satisfaction Problem (CSP), é
um framework geral que pode formalizar vérios problemas na Inteligéncia Artificial” (YO-
KOO, 2001, p. 1, traduc@o nossa). De maneira geral, um CSP é uma classe de problemas
que envolvem trés componentes: wvaridveis, dominios e restricoes. Uma variavel corres-
ponde a uma parte do problema que pode ter seu valor alterado. Um dominio consiste
de um conjunto de valores pré-definidos que uma variavel pode assumir. Uma restri¢ao
corresponde a uma condicao que deve ser satisfeita ao mapear valores dos dominios para

as variaveis.

Segundo Russel e Norvig (2003), um CSP pode ser definido formalmente através
da tupla < X,D;,C >, onde: X = {x1,29,...,2,} é 0o conjunto de varidveis;
D; = {dy,ds,...,d,} é o conjunto de dominios (sendo que d; é dominio de x;) e
C = {C,Cy,...,C,} é o conjunto de restrigdes. A associacao de uma varidvel a um
valor ({x; = v;}) é denominada de label e um conjunto de labels ({x; = v;,x; =vj,...}) é
denominado de solugao parcial. Uma solucao parcial sera a solucao de um CSP se possuir
um label para cada varidvel e se estes labels tornam consistente (satisfazem) todas as

restricoes.

Uma maneira bastante elucidativa de representar um CSP ¢é através de um grafo de

restricoes. Nesta forma de representacao, os vértices do grafo correspondem a variaveis
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e os arcos correspondem a restrigoes (RUSSEL; NORVIG, 2003). Um exemplo de CSP,
representado na forma de grafo de restricoes, é apresentado na fig. 2.1. Consiste em um
problema de coloragao, onde o objetivo é definir uma cor (representada numéricamente)
para cada varidvel ({z1,x9,23}) a partir das cores disponiveis nos dominios das varidveis
({{1,2},{2},{1,2}}), respeitando as restri¢oes ({{z1 # z3}, {2 # z3}}). Yokoo (2001,
p. 8-15) apresenta dois tipos de algoritmos para solucionar CSPs: backtracking e iterative

improvement.

{12} {2}
# ; *

{12}

Fonte: adaptado de Yokoo
(2001, p. 5)
Figura 2.1 — Exemplo de CSP

2.1.1 Backtracking

Um dos tipos de algoritmos mais simples e sisteméticos para solucionar um CSP
é o algoritmo de backtracking, cujo funcionamento, em sua forma mais simples de im-
plementagao, é idéntico ao de um algoritmo de busca em profundidade. Yokoo (2001,
p. 9-14) apresenta trés métodos para melhoria do algoritmo de backtracking: heuristica

de conflito minimo, forward-checking e dependecy-directed.

A heuristica de conflito minimo consiste em escolher o valor da variavel de forma
a minimizar a quantidade de restrigoes violadas. Ou seja, ao adicionar um label a uma
solugao parcial, deve-se optar por adicionar aquele que viole nenhuma ou a menor quan-

tidade de restricoes.

Utilizando forward-checking é possivel tornar o backtracking menos seqiiencial. O

método de forward-checking consiste em criar um label (associar um valor) para a variavel
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que possui a menor quantidade de valores do dominio consistentes com a solucao parcial.

Ja a técnica de dependecy-directed consiste em identificar qual é o label que esta
causando a eventual inconsisténcia da solugao atual, para dessa forma, retornar o back-
tracking até o ponto em que este label foi adicionado a solugao parcial e continuar a partir

daquele ponto.
2.1.2  Iterative improvement

Segundo Yokoo (2001, p. 15), o funcionamento deste tipo de algoritmo é anélogo
aos algoritmos de busca subida da montanha. Inicialmente, um [abel é criado para cada
variavel, e em seguida, os valores dos labels sao alterados até encontrar uma solucao que
satisfaca todas as restrigoes. Para otimizar a busca, pode-se utilizar heuristica de conflito

minimo, objetivando “guiar” o processo de busca.

2.2 PROBLEMA DE SATISFACAO DE RESTRICOES DISTRIBUIDO

Um problema de satisfacao de restricoes distribuido, Distributed Constraint Sa-
tisfaction Problem (DCSP), pode ser visto como um mapeamento varidveis-agentes. As
variaveis, os dominios e as restrigoes sao distribuidos entre agentes autonomos, onde cada
agente possui uma ou mais variaveis e tem por objetivo determinar um valor para as mes-

mas. Existem restrigoes entre diferentes agente que devem ser considerados na resolucao

do DCSP.

Yokoo (2001, p. 48) define formalmente um DCSP como um conjunto de m agentes,
onde cada varidvel x; do CSP pertence a um agente i (esta relacdo é representada por
pertence(x;,1)). As restri¢oes sao distribuidas entre os agentes, e o fato de que um agente
[ conhece uma restrigdo ¢, é representada por conhece(cy,l). A solugdo de um DCSP é
encontrada quando: Vi,Vj onde pertence(z;,i), o valor de x; é igual a v; e VI, Ve, onde

conhece(cy, ), cx é satisfeita considerando a associagdo x; = v;.

Yokoo (2001, p. 55-92) apresenta trés algoritmos para solucionar DCSPs. Sao eles:
AB, AWC e Distributed Breakout (DB).
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2.2.1 Asynchronous Backtracking

Neste algoritmo, cada agente a; esta associado a uma variavel x; e a um conjunto
de restricoes C; sobre a variavel z;. Assim que a; determina um valor v; para x;, este
envia uma mensagem com o valor de x; para todos os demais agentes a,, cujas restrigoes
C,, contenham x; para que seja verificada a consisténcia da associacao x; = v; € T, = v,.
Se a associacao x; = v; nao for consistente, a, efetua backtrack enviando para a; uma
mensagem indicando a nao consisténcia. a; entao determina um novo valor para z; e o

processo é reiniciado (YOKOO, 2001; BRUNS, 2004).
2.2.2  Asynchronous Weak Commitment

O principio de funcionamento deste algoritmo é bastante semelhante ao Asynchro-
nous Backtracking. A diferenca estd no fato de que para cada agente esta associada uma
prioridade. As mensagens para verificacao de consisténcia nao sao enviadas apenas para
os agentes que possuem a variavel z; no conjunto de restrigoes, mas a todos os agentes
de menor prioridade. Além disto, este valor de prioridade é dinamico, ou seja, altera-se
durante a execucao do algoritmo. Isto acontece para evitar a saturacao de alguns poucos

agentes na verificagdo da consisténcia da solugao (YOKOO, 2001; TRALAMAZZA, 2004).
2.2.3  Distributed Breakout

Neste algoritmo, um valor de peso é determinado para cada restricao violada. O
objetivo do algoritmo é encontrar valores para as variaveis de forma a minimizar a quan-
tidade de restricoes violadas, buscando zero para esta quantidade. Assim que o algoritmo
detecta a execucao de varias iteragoes sem diminuicao da quantidade de restrigoes vio-
ladas (estado de minimo local), o valor de prioridade das varidveis que estao causando
o estado de minimo local é incrementado. Sendo assim, todas as restricoes dos demais
agentes passam a ser analisadas em funcao dos valores destas variaveis de maior prioridade

(YOKOO, 2001).
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2.3 PROBLEMA DE OTIMIZACAO DE RESTRICOES

Tsang (1993, p. 299) chama a atencao para o fato de que, quando um CSP apresenta
mais de uma solugao, estas solugoes sao consideradas igualmente satisfatérias. Porém,
existem determinados tipos de problemas em que uma solucao é melhor que outras. Nestes
casos, o objetivo nao ¢ apenas encontrar uma solu¢ao, mas sim encontrar a melhor solucao.
Os tipos de problemas que enquadram-se nesta categoria (cujo objetivo é encontrar a
melhor solugao que satisfaga as restrigoes) sao denominados de problemas de otimizagao

de restrigoes (TSANG, 1993, p. 299).

Segundo Tsang (1993, p. 300), um problema de otimizagao de restrigoes, Cons-
traint Optimization Problem (COP), pode ser formalmente definido através da tupla
< X,D;,C,f > onde X, D;, e C correspondem aos mesmos elementos da tupla que
define um CSP (segao 2.1). A diferenga estd no elemento f, que representa uma fungao
de otimizacao que mapeia cada solucao para um valor numérico. A solucao de um COP
corresponde a um conjunto de labels contendo um label para cada variavel, que satisfaca

todas as restrigoes e cujo valor de f seja étimo (minimo ou maximo, dependendo do caso).

Um exemplo de COP é apresentado na fig. 2.2 (pagina 24). Consiste em associar
um valor para cada uma das variaveis, respeitando as restrigoes e de forma a minimizar
a fungao de custo f, dada por: f = x; + x5 + x3. Tsang (1993, p. 301) apresenta um
algoritmo para solucionar um COP, denominado Branch and Bound (BB), cujo principio

de funcionamento é descrito a seguir.
2.3.1  Branch and Bound

O algoritmo BB consiste de uma adaptagao da busca em profundidade através da
aplicagao de heuristica sobre a fungao de otimizacao para estimar os “melhores” valores
para variaveis. Desta maneira, a criacao de novos nos folhas é restringida de forma a
guiar o ramo da arvore de busca para a melhor solu¢ao. No caso de um COP, a heuristica
corresponde a uma fungao h que mapeia uma solucao parcial para um valor numérico,

sobrestimando ou subestimando (para maximizar ou minimizar) o valor de f (TSANG,
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{1,2.345} {1,2.345}
ba——e)
~= 7=

{1,2,3,4,5}

f = x1+x2+x3

Figura 2.2 — Exemplo de COP

1993, p. 301)

O algoritmo BB requer uma varidvel global, denominada bound, que armazena o
melhor valor de h obtido no decorrer da execucao. Inicialmente o valor de bound é definido
como +oo para um problema de minimizagao ou —oo para um problema de maximizacao.
O algoritmo entao inicia uma busca em profundidade por solu¢oes. Porém, assim que
um novo label esta para ser adicionado a solucao parcial, o valor de h é computado. Se
este valor for menor (em um problema de maximizagao) do que bound, a sub-arvore que
seria gerada por esta solugao parcial é podada. Assim que uma soluc¢ao para o COP
¢é encontrada, o valor de f é computado e passara a ser o novo bound se e somente se
este valor for maior (em um problema de maximizacao) que o bound atual. Se o valor
de f assumir esta condicdo, a solucao encontrada passa a ser uma das ou a melhor(es)
solugao(des). O algoritmo termina quando todas as partes do espago de busca foram

examinadas ou podadas (TSANG, 1993, p. 301-302).

2.4 PROBLEMA DE OTIMIZACAO DE RESTRICOES DISTRIBUIDO

Segundo Modi (2003b, p. 2), um problema de otimizacao de restri¢oes distribuido,
Distributed Constraint Optimization Problem (DCOP), consiste de uma extensao de um
DCSP onde também ha um mapeamento varidvel-agente. Da mesma forma como ocorre

com COP, ha uma funcao de otimizacao que deve ser considerada para obtencao da melhor
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solucao.

Formalmente, Modi (2003b, p. 13) define um DCOP como um conjunto V de n
variaveis V' = {z1,29,...,2,} cada uma associada a um agente, sendo os valores das
variaveis tomados de dominios discretos e finitos D1, Do, ..., D, respectivamente. O ob-
jetivo de um DCOP é encontrar valores para as variaveis de forma a maximizar ou mini-
mizar uma funcao de otimizacao f, que é composta de um conjunto de fungoes de custo
(andlogas as constraints dos DCSPs) que em vez de retornarem satisfeita ou insatisfeita
(o que ocorre nas constraints), retornam um valor numérico. Para cada par de varidveis

x;, x; deve existir uma funcao de custo f;; que mapeia os labels para um valor numérico.

A fig. 2.3 apresenta um exemplo de DCOP. Neste exemplo, existem quatro variaveis
({z1, 29, x3,24}), e cada varidvel possui o dominio D = {0,1}. Existem também qua-
tro restrigoes (para clareza, interpretar como relagdes) entre estas varidveis, sendo:
{(x1, 22), (x1,x3), (T2, x3), (x2,24)}. Em DCOP, duas varidveis relacionadas sao deno-
minadas neighbors. Existe uma funcao de custo f(d;,d;) associada a cada relagao (x;, x;),

cuja avaliacao ¢ dada em fungao dos valores d; e d; que as varidveis da relagao assumem.

———  Neighbors

@ d di | f(di, dj
1

Fonte: Modi (2003b, p. 12)
Figura 2.3 — Exemplo de DCOP

= = O O
= O +— O

2
2
0

Neste exemplo, o objetivo é encontrar uma associacao varidvel-valor A em que o

custo total F' seja minimo, conforme apresenta a equagao (2.1) (MODI, 2003b, p. 14).



2.4 Problema de otimizacdo de restricoes distribuido 26

F(A) = Z fij(di7dj)7 onde XT; < di; {Ej «— dj em A (21)

zi,zj€V

Modi (2003b) comenta que um algoritmo disponivel para solucionar um DCOP
¢ o SBB. Trata-se de uma extensao do BB para ambientes distribuidos. Porém, este
algoritmo requer um agente que centralize os valores das fungoes de custo para dessa
forma, comparar com o bound global, tornando o SBB um algoritmo sincrono que nao
aproveita o paralelismo que uma computacao distribuida pode oferecer. Em vista disto,
Modi (2003b) apresenta um algoritmo assincrono para solucionar DCOPs,; denominado

Adopt, e que serd apresentado na secao a seguir.
2.4.1  Asynchronous Distributed Optimization

“Adopt é o primeiro algoritmo para DCOP que encontra solu¢oes 6timas usando
apenas comunicagao assincrona localizada” (MODI, 2003b, p. 20, tradugao nossa). Neste
algoritmo, um agente nao necessita informagao global para tomar decisoes, bastanto ape-
nas informacao local. A comunicacao é dita localizada pois é feita apenas entre neighbors
(duas varidveis sao ditas neighbors se apresentam relacao entre si). A seguir, sdo apre-
sentadas as caracteristicas do Adopt. Porém, antes é necessario definir dois conceitos

importantes utilizados no algoritmo: lower bound e upper bound.

Os conceitos lower bound e upper bound correspondem & valores numéricos (calcu-
lados em funcdo de um valor d; do dominio da varidvel) que determinam um intervalo,
de limite inferior dado por lower bound e limite superior dado por upper bound. Este
intervalo corresponde ao espaco em que o custo da solugao 6tima estara localizado se
o valor da variavel for d;. A fig. 2.4 representa graficamente esta definicdo através de
retangulos (pontilhados e tracejados) que correspondem a “drea” em que a solugao étima
estard localizada dado um valor de dominio (sendo lower bound representado por LB e
upper bound por UB). Por exemplo, ao se considerar o valor de dominio 3 (eixo d;), serao
obtidos LB(3) = 1 e UB(3) = 3 (eixo bound), ou seja, o custo de uma solugdo para o

problema que considere d; = 3 nao serd menor que 1 e nem maior que 3, ficando (o custo)
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restrito ao retangulo tracejado entre bound = 1 e bound = 3.

custo
UB®) -,

L.l di=3

| '

—di=2

—ldi=1
LB(3)

Figura 2.4 — Representacao grafica de lower bound e upper bound

Um requisito importante necessario para o algoritmo Adopt é que os agentes sejam
organizados em uma arvore de busca em profundidade, Depth-First Search Tree (DFST).
Esta organizacao tem como objetivo priorizar os agentes dispondo-os de maneira aciclica,
evitando com isso “ciclos” na comunicacao. Nesta organizacao em DFST, um agente
deve possuir um parent (com excegao do raiz) e pode ter multiplos childrens. A fig. 2.5(a)
(pagina 28) apresenta a organizacdo em DFST dos agentes do exemplo da fig. 2.3 em
que o agente x; é parent de x, logo, xo é children de x;. Na fig. 2.5(b) (pagina 28)
os agentes estao dispostos em uma DFST linear (que também pode ser utilizada pelo

algoritmo Adopt).
2.4.1.1 Caracteristicas do algoritmo Adopt

O algoritmo Adopt apresenta trés caracteristicas particulares: a forma de busca
por solugao (baseada em lower bounds); a maneira como uma solugdo anteriormente
examinada é reconstruida; e a dete¢ao de término integrada (MODI, 2003b, p. 20-24). A

seguir, sao detalhadas estas trés caracteristicas.

Modi (2003b, p. 21) afirma que um lower bound pode ser computado apenas ba-
seado nas informagoes locais, sem o conhecimento dos custos globais. Seguindo este

principio, no algoritmo Adopt cada agente determina o valor da sua variavel baseado
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—» Parent/Child

(@ (b)

Fonte: Modi (2003b, p. 24)
Figura 2.5 — DCOP ordenado em DFST

apenas nas informagoes locais (proveniente dos neighbors), selecionando o valor que apre-
sente o menor lower bound. Porém, esta estratégia permite que um agente abandone uma
solugao parcial antes que seja provado que esta solucao nao é 6tima, o que pode fazer com

que o agente tenha que revisitar esta solucao em um dado momento.

Para permitir que um agente revisite eficientemente uma solucao previamente exa-
minada, o algoritmo Adopt utiliza o conceito de threshold. O threshold pode ser visto
como uma “versao distribuida” do bound presente no algoritmo BB (distribuido pois é
computado em cada agente). O valor de threshold funciona como um grau de aceitagao
de uma solugao parcial, pois o valor da varidvel do agente s6 sera alterado quando o lower
bound do label atual for maior que o threshold do agente (de onde pode-se deduzir que
qualquer solucdo cujo custo seja inferior ao valor de threshold é vélida). A estratégia uti-
lizada para revisitar uma solucao parcial é armazenar o valor de threshold de um agente
xq em seu parent x,. Desta forma, quando x, decide revisitar uma solugao, o valor de
threshold ¢ enviado para z,, fazendo com que z, tome como valida qualquer solucao par-
cial cujo lower bound seja menor que o threshold recebido. E importante lembrar que o

valor do threshold deve considerar também o custo computado pelos childrens da DFST.



2.4 Problema de otimizacdo de restricoes distribuido 29

Desta forma, quando z, recebe o valor de threshold de seu parent, x, deve subdividir este

valor entre si e seus childrens (MODI, 2003b, p. 21).

Por fim, o algoritmo Adopt apresenta um mecanismo integrado de deteccao de
término, baseado no intervalo formado entre lower bound e upper bound, pois quando o
tamanho deste intervalo é zero, a solugao étima foi encontrada. O mecanismo integrado
de deteccao de término suprime a utilizagao de algum outro algoritmo especifico para esta

tarefa (MODI, 2003b, p. 23).

Textualmente, cada agente no algoritmo Adopt executa concorrentemente os passos

apresentados no quadro 2.1 (pagina 29).

1. Inicializa o lower bound de cada valor em D; para zero. Associa um valor
randomico para sua variavel x;;

2. Envia o valor atual de z; para cada neighbor localizado abaixo de si (de acordo
com a DFST);

3. Quando recebe o valor de um neighbor x;, para cada valor d de D;, avalia a
restricao entre x; e ;. Adiciona o custo da restricao ao lower bound de cada
um de seus possiveis valores. Se o lower bound do valor atual é maior que o
lower bound de algum valor d, alterar o valor atual para d;

4. Envia o lower bound de seu valor com menor lower bound para seu parent na
DFST. Anexa o valor da variavel do parent sob o qual este lower bound foi
computado como sendo o context;

5. Quando recebe um lower bound de um child com um valor d, adiciona o lower
bound reportado no lower bound de d. Se o lower bound do valor atual for
maior que o lower bound de algum outro valor do dominio, alterar o valor atual
para aquele com menor lower bound;

6. Quando um neighbor localizado acima (de acordo com a DFST) altera o valor
de sua variavel, reinicializa o lower bound de cada valor de D; para zero;

7. Continua enviando e recebendo mensagens e alterando os valores como descrito
acima até que a seguinte condicao de término seja verdadeira: o lower bound
LB de um valor d é também seu upper bound e o lower bound de qualquer
outro valor de D; é maior que LB. Quando esta condigao ocorrer, d é o valor
globalmente 6timo para x; até que (ou a menos que) um neighbor de cima (de
acordo com a DFST) altere seu valor.

Fonte: Modi (2003b, p. 27-28)
Quadro 2.1 — Passos executados por cada agente no algoritmo Adopt
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Para comunicacao entre os agentes, o algoritmo Adopt apresenta quatro tipos de
mensagens: VALUE, THRESHOLD, COST e TERMINATE. Um agente x; envia men-
sagens VALUE para seus neighbors que estao localizados abaixo de si (de acordo com a
DFST) com o objetivo de informar estes agentes do valor atual d; de z;. Mensagens do
tipo THRESHOLD sao enviadas apenas para os childrens de x;, e objetivam informar
estes childrens os respectivos valores de threshold. J& mensagens do tipo COST sao en-
viadas de childrens para parent e visam informar ao parent (supor x;) o custo calculado
quando x; assume o valor d;, custo este, informado através do lower bound e do upper
bound dos agentes childrens de x;. Por fim, uma mensagem do tipo TERMINATE é
enviada de parent para childrens e tem por objetivo informar a finalizacao da execucao

do algoritmo.

Antes de apresentar o pseudo-cédigo do algoritmo Adopt, é preciso definir o con-
ceito de contexrt e também expor como é calculado o custo, o lower bound e o upper

bound.

Um context é uma solugao parcial {(x;,d;), (z;,d;), ...}, onde uma varidvel pode
apresentar apenas um label. Dois contexts sao compativeis se apresentarem o mesmo valor
para cada uma de suas variaveis. CurrentContext é um context presente em um agente

x; que contém labels das variaveis localizadas acima de x; na DFST.

O custo local de um agente x; quando este escolhe um valor d; € D;, denotado por
d(d;), corresponde a soma dos custos das relagoes (fungdes de custo) entre x; e os agentes
localizados acima na DFST. Formalmente: 6(d;) = > (d;, d;)

zj,d;)€CurrentContext f ij

O lower bound de um valor d para um agente z;, denotado por LB(d) corresponde
a soma da funcdo de custo d(d) com os lower bounds reportados pelos agentes childrens x;
através de mensagens COST. Formalmente: Vd € D;, LB(d) = 0(d)~+_, conitaren 10(d; 1)
Da mesma forma, o upper bound de um valor d (UB(d)) corresponde a soma do custo

local 6(d) com os upper bounds reportados pelos childrens: Vd € D;,UB(d) = §(d) +

le €Children Ub(d7 wl)

Além do célculo de lower bound e upper bound para cada valor d do dominio D;
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de uma variavel, o algoritmo Adopt requer que seja computado um lower bound e um
upper bound para cada varidvel. O lower bound de uma variavel x;, denotado por LB, é o
menor lower bound dentre todos os valores d. Formalmente: LB = mingep,LB(d). Ja o
upper bound de uma variavel z;, denotado por UB, é o menor upper bound dentre todos

os valores d, ou seja: UB = mingep,UB(d)

O valor de threshold de um agente é armazenado em uma variavel local (em cada
agente) chamada threshold. O valor de threshold, inicialmente zero, é alterado de duas
formas: através de mensagens THRESHOLD, enviadas por um agente parent ou entao

para manter a seguinte relagao: LB < threshold < UB.

O pseudo-cédigo do algoritmo Adopt, (MODI, 2003b, p. 35-36), é apresentado nos

algoritmos 2.1 e 2.2 (paginas 32 e 33 respectivamente).

O procedimento maintainThresholdInvariant (linha 55) é responsdvel por
manter a relagdo LB < threshold < UB. J4 maintainAllocationInvariant (li-
nha 60) tem o papel de subdividir o threshold atual entre os childrens. Por fim,
maintainChildThresholdInvariant (linha 68) realoca o threshold atual entre os chil-
drens (quando necessario) apos estes terem reportado seus custos (LB e UB) através de

mensagens COST.
2.4.1.2 Exemplo de execucao do algoritmo Adopt

Nesta secao é apresentado um exemplo de execucao do algoritmo Adopt para o
problema de otimizacao apresentado na fig. 2.3. Vale lembrar que um agente é criado
para cada variavel do problema, sendo este agente responsavel pela execugao do algoritmo
apresentado nos algoritmos 2.1 e 2.2. Nota-se que neste exemplo de execucao, apenas sao

feitas referéncias as acoes ou mensagens que alteram o estado de um ou mais agentes.

Inicialmente, cada agente executa as inicializagdes descritas no algoritmo (linhas
linha 5 e linha 3), seleciona um valor para sua varidvel, neste caso, todos os agentes
selecionaram o valor zero, e envia este valor através de mensagens VALUE para seus

childrens.
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1 initialize;

2 begin

3 threshold «— 0; CurrentContext < {};

4 forall x; € Children, d € D; do

5 L Ib(d, z;) < 0; ub(d, ;) < oo; t(d, x;) < 0; context(d,z;) — {};
6 d; < d that minimizes LB(d);

7 backTrack;

8 end

9 when received (THRESHOLD, t,context)

10 if context compatible with CurrentContext then

11 threshold « t;

12 maintainThresholdInvariant;

13 backTrack;

14 when received (TERMINATE, context)

15 record TERMINATE received from parent;

16 CurrentContext < context;

17 backTrack;

18 when received (VALUE, (x;,d;))

19 if TERMINATE not received from parent then

20 add (z;,d;) to CurrentContext;

21 forall x; € Children, d € D; do

22 if context(d,x;) incompatible with CurrentContext then
23 Ib(d, z;) <« 0; ub(d, z;) «— oo;

24 L t(d, z;) < 0; context(d, z;) — {};

25 maintainThresholdInvariant;

26 backTrack;

27 when received (COST, xy, context, b, ub)

28 d = value of x; in context;

290 | remove (z;,d) from context;

30 if TERMINATE not received from parent then

31 forall (z;,d;) € context and x; is not my neighbor do
32 | add (z;,d;) to CurrentContext;

33 forall z; € Children, d € D; do

34 if context(d',z;) incompatible with CurrentContext then
35 Ib(d',x;) < 0; up(d', x;) < o0;

36 L t(d',x;) <« 0; context(d',x;) «— {};

37 if context compatible with CurrentContext then

38 Ib(d, xy) < lb; ub(d, zy) < ub; context(d, zy) < context;
39 maintainChild ThresholdInvariant;
40 maintainThresholdInvariant;

a1 backTrack;

Algoritmo 2.1 — Algoritmo Adopt, parte 1
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procedure backTrack
if threshold == UB then
| d; = d that minimizes U B(d);
else
if LB(d;) > threshold then
L L d; = d that minimizes LB(d);

SEND(VALUE, (z;,d;)) to each lower priority neighbor;
maintainAllocationInvariant;
if threshold == UB then

if TERMINATE received from parent or z; is root then

L SEND(TERMINATE, CurrentContext U {(z;,d;)}) to each child;

Terminate execution;

| SEND(COST,x;, CurrentContext, LB,UB) to parent;

procedure maintain ThresholdInvariant
if threshold < LB then
L threshold «— LB;

if threshold > U B then
L threshold «— U B;

procedure maintainAllocationInvariant

while threshold > §(d;) + >_, conigren t(dis 1) do
choose x; € Children where ub(d;, z;) > t(d;, z;) ;
increment t(d;, x;);

while threshold < 6(d;) + >_, conigren t(dis 1) do
choose z; € Children where t(d;, z;) > Ib(d;, ;) ;
| decrement t(d;, 2;);

| SEND(THRESHOLD,(d;, 2;), CurrentContext) to each child x;;

procedure maintain Child ThresholdInvariant
forall x; € Children, d € D; do
while (b(d, ;) > t(d, x;) do

L increment t(d, x;);

foreach z; € Children, d € D; do
while t(d, x;) > ub(d, z;) do
L decrement t(d, x;);

Algoritmo 2.2 — Algoritmo Adopt, parte 2
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Quando x4 recebe VALUE(z5,0), adiciona este label ao seu CurrentContext, de-
termina que seu LB é 1 e seu UB é 2 e envia esta informacao para xy através de uma
mensagem COST. Da mesma forma, x5 recebe VALUE(xy,0) e VALUE(z5,0), adiciona
estes labels ao seu CurrentContext, determina LB = 2 e UB = 4 e envia esta informacao
para xo através de mensagem COST. x5, ao receber estas mensagens COST de x3 e x4
computa LB(0) = 4 e LB(1) = 2. Como LB do valor atual de x5 (0) é maior que o LB de
um outro valor do dominio de z5 (1), entao x5 troca seu valor para 1 e envia mensagens
VALUE(z5, 1) para os childrens z3 e x4 e uma mensgem COST(xq, {(x1,0)}, 2, co) para
x1. Ao receber VALUE(x9,1), x4 determina LB(0) = 2 e LB(1) = 0, e sendo assim, troca
seu valor para 1 e envia COST (x4, {(x2,1)}, 0, 0) para z5. Semelhantemente, z3 processa
VALUE(z5,1) e determina LB(0) = 3 e LB(1) = 2, trocando seu valor para 1 e envi-
ando COST(x3, {(21,0), (z2,1)}, 2, 3). Entao, x; recebe a mensagem COST previamente
enviada por xo, determina LB(0) = 2 e LB(1) = 0 e também altera seu valor para 1,
enviando VALUE(zy, 1) para xo. Supondo que xo tenha recebido esta mensagem VALUE
de x; e atualizado seu CurrentContext, ao receber as mensagens COST de x5 e x4, ird
computar seu LB = 0 e UB = 0, enviando COST(x2, {(x1,1)}, 0, 0) para 7, que por
sua vez, ao receber esta mensagem COST de x5 também ira computar LB = 0 e UB = 0,
satisfazendo a condigao da linha 50 e enviando mensagem TERMINATE para o children
T, sinalizando a finalizagao da execucao. xo por sua vez, recebe TERMINATE, atualiza

seu CurrentContext e envia TERMINATE para seus childrens.

Devido a simplicidade, este exemplo nao demonstra o comportamento do threshold
quando uma solucao é revisitada. Para ilustrar este comportamento, considere-se os
agentes e a DFST representados na fig. 2.6 e a seguinte situacao: O agente x,, de valor d,
recebeu mensagem COST de seu children x, informando LB = 11. z; entao armazenou
Ib(d, z,) = 11 e atualizou t(d, z,) para 11. Agora, suponha-se que por um motivo qualquer,
z, altera seu valor para d', enviando VALUE(z,, d') para z,. z,, ao receber VALUE de
x4, verifica que houve alteragao no valor de z,, reseta suas varidveis locais (linhas 35 e

36) e reinicia o processo de busca. Porém, a sub-drvore de x, computa um LB e um
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UB maiores que os observados quando z, = d, e envia estes valores para z,. Entao,
x, opta por retornar seu valor para d. Neste momento, além de z, enviar mensagem
VALUE para z,, também envia o valor de threshold reportado anteriormente, que foi
armazenado em t(d,z,) e corresponde ao valor 11, para z, através de uma mensagem
THRESHOLD. O agente z, assume entao este valor como sendo seu threshold e subdivide
este valor entre si e seus childrens. Através deste threshold informado e apods algumas
iteracoes, x, rapidamente chega no valor do dominio d; que anteriormente determinou
este threshold, pois qualquer d; com LB(d;) inferior a este threshold é considerado, nao
havendo necessidade de explorar todos os valores do dominio para entao concluir que é

preciso aumentar o valor do threshold.

Neighbors

Fonte:  Adaptado de Modi
(2003b, p. 44)

Figura 2.6 — Exemplo do comportamento do threshold

Apds uma execucao passo a passo, verifica-se que o nimero de mensagens trocadas
é significativamente grande, pois muitas das mensagens enviadas sao repetidas. Para
solucionar este problema, Modi e Ali (2003c) apresentam uma simples estratégia para
otimizar o algoritmo. Trata-se de somente enviar mensagens VALUE, THRESHOLD
e COST se houve alteracao no valor do agente, threshold dos childrens e custo atual,

respectivamente. Porém, os autores chamam a atencao para um detalhe importante: se
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esta estratégia for utilizada, o mecanismo de comunicacao deve garantir que todas as
mensagens sejam entregues, pois tendo em vista o fato do algoritmo ser assincrono, a

perda de uma mensagem pode fazer com que a execucao pare.
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3 FRAMEWORK DCSP

Desenvolvido e mantido pelo GRUPO DE INTELIGENCIA ARTIFICIAL DA
FURB (2005), o framework dynDCSP consiste de um conjunto de classes (desenvolvidas
na linguagem Java) que implementam os algoritmos de DCSP apresentados por Yokoo
(2001).

A arquitetura do framework dynDCSP apresenta quatro camadas distintas: de co-
municacao, de interface ao usuario, de implementacgao dos algoritmos e de gerenciamento
de execucao. A camada de comunicacao disponibiliza uma interface de comunicacao que
permite ao desenvolvedor implementar a infraestrutura de comunicacao entre os agentes
da maneira que achar conveniente. Atualmente o framework oferece uma implementacao
de comunicagao entre agentes através da infraestrutura Simple Agent Communication In-
frastructure (SACI) (HUBNER; SICHMAN, 2000). A camada de interface ao usudrio é
responsavel pelo interfaceamento de informagdes (normalmente saida de dados) entre os
agentes e o usuario do framework. O framework dynDCSP ja oferece implementagoes de
interface ao usuario em modo texto e em modo janela. Ja a camada de implementacao dos
algoritmos, como o préprio nome sugere, oferece recursos (classes) para a implementagao
dos algoritmos propostos por Yokoo (2001) e para futuras implementagoes de algoritmos
para resolucao de DCSP. Por fim, a camada de gerenciamento de execucao, disponibiliza
um mecanismo para criar, inicializar e gerenciar a execucao (start/stop) de quantos agen-
tes forem necesséarios para o algoritmo de resolucao escolhido, além de um mecanismo de

agendamento de execugoes.

A fig. 3.1 apresenta o diagrama de pacotes do framework dynDCSP. O pacote
dcsp.comm contém a camada de comunicacao, dcsp.io contém a camada de interface ao
usuério, dcsp.alg a camada de implementagao dos algoritmos e dcsp.main a camada de

gerenciamento de execucao.
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i csp

I 2 csp.exp
& csp.domains _|

& csp.exp.logic B csp.exp.numeric

& dcsp

1 1 I I

& dcsp.alg & dcsp.comm B2 dcsp.io & dcsp.-main

Figura 3.1 — Pacotes disponiveis no framework dynDCSP

O pacote csp contém classes que implementam os componentes de um CSP:
variaveis, dominios e restri¢oes (sendo esta ultima representada por expressoes ldgicas
ou aritméticas). As classes deste pacote s@o apresentadas na fig. 3.2. A classe Variable
corresponde a uma varidvel do problema. A esta varidvel estd associado um dominio,
representado pela classe Domain. O valor que uma varidvel assume é representado pela
classe Value. Uma solugao (parcial ou nao), formada por um conjunto de labels (varidvel-
valor) é representado por Assignment. A classe Constraint representa uma restrigao, e
é formada por expressoes (légicas/aritméticas) representadas pela classe Expression (o
framework oferece implementacoes de diversas expressoes, légicas ou aritméticas, como
por exemplo: adicdo, subtracdo, e logico, ou légico, dentre outras). Um CSP, represen-
tado pela classe CSP é composto por variaveis (que ja possuem dominios associados) e por

restricoes.
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# csp I

LC] Assignment
T* T*
& Domain - fDomain @ variable @ value
0.1
*I - fVariables
@ csp
*I - fConstraints
& Expression - fExp © constraint
0.1

Figura 3.2 — Classes do pacote csp

O pacote dcsp.comm, visualizado na fig. 3.3, disponibiliza uma interface
(Communication), que deve ser implementada pela infraestrutura de comunicacao que
se queira utilizar. Esta interface disponibiliza, por exemplo, métodos para criacao de
mensagens (createMessage()) e envio de mensagens que geram resposta (ask()) e sem
resposta (tell()). Para recepgao de mensagens, a infraestrutura de comunicagao utili-
zada deve permitir o registro de callbacks, e estes devem ser registrados através do método
addMsgHandlers(). O framework ja disponibiliza uma implementacao que realiza a co-
municagao através do SACI na classe SaciCommunication. A classe de comunicagao atua
como um "middleware” no processo de comunicacao. Quando um agente necessita enviar
uma mensagem, o agente entrega esta mensagem ao objeto de comunicagao que esta asso-
ciado a ele, que por sua vez ird entregar a mensagem ao objeto de comunicagao associado
ao agente de destino e este repassa ao agente propriamente dito. Este processo ¢ ilustrado

na fig. 3.4.
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B dcsp.comm I

«interface»
@ Ccommunication

broadcast()

ask()

tell()
addMessageHandler()
createMessage()

e o o000

waitMessages()

I

@ saciCommunication

0..1 | - fDcspAlg 0..1 | - fConsole

& dcsp::alg::BaseAlg «interface»
@ dcsp::io::Console

Figura 3.3 — Classes do pacote dcsp. comm

BaseAlg BaseAlg

sendl Treceive sendl Treceive

Communication |@————p» Communication
send/receive

Figura 3.4 — Objeto Communication e a comunicacao entre agentes

J& o pacote dcsp.io, visto na fig. 3.5, apresenta uma interface (Console) que
deve ser implementada pelo tipo de interface ao usuario que se queira utilizar. Esta
interface contém métodos para imprimir valores (print() e println()), para exibir
excessOes (showException()) e para exibir o valor do agente a qual estd associada
(showCurrentValue()). O framework disponibiliza trés implementagoes desta interface:
TextConcole implementa interface com o usudrio em modo texto; GUIConsole o faz em

modo grafico; e NullConsole nao faz interface com o usuario.
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f## dcsp.io I
@ dcsp::comm::SaciCommunication - fConsole «interface»
© console
0.1
i@ showException()
@ showCurrentValue()
& dcsp::alg::BaseAlg # fConsole | o print()
0.1 @ printin()
r— $ _________ 1
@ TextConsole @ GuIConsole @ NuliConsole

Figura 3.5 — Classes do pacote dcsp.io

As classes de implementacao dos algoritmos, contidas no pacote dcsp.alg, sao
apresentadas no diagrama da fig. 3.6. Conforme mencionado, o framework implementa os
trés algoritmos para resolugao de DCSPs propostos por Yokoo (2001). A classe BaseAlg
representa um agente (do algoritmo) e contém atributos e métodos comuns aos trés algo-
ritmos, como por exemplo: a variavel do CSP a qual corresponde o agente e seu valor, o
recebimento dos valores de dominio e das restricoes fornecidos pelo agente gerenciador e
verificacao se uma solucao parcial é consistente com as restrigoes do agente, dentre outros.
Cada um dos trés algoritmos é implementado em uma das demais classes, sendo: Asyn-
chronous Backtracking na classe AB, Asynchronous Weak-Commitment Search na classe

AWT e Distributed Breakout na classe DB.
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ﬁdcsp.algl

Gcsp::VariabIe @ csp::Value
- fNeighborsAgs
- fVariable 0.1 0.1 > - fCurrentValue
id
«interface» # fComm € BaseAlg # fConsole «interface»
1 dcsp::comm::Communication 0.1 0.1 c'dcsp::io::ConsoIe
- fConstraM i ﬂ\logml - fAgentView
IGIcsp::Constraint ItalcSp::Assignment
O ps O awc O a8

Figura 3.6 — Classes do pacote dcsp.alg

Por fim, o diagrama da fig. 3.7 apresenta o pacote dcsp.main, responsavel pelo
gerenciamento da execucao do(s) algoritmo(s). Este gerenciamento é feito através de um
agendador e um agente gerenciador. O agendador (Scheduler) consiste de uma classe que
recebe as requisicoes de execucgao, armazena-as em uma fila e d4 inicio a execucao quando
existem hosts disponiveis. Assim que um host estiver disponivel, o agendador instancia um
agente gerenciador (BaseManager), que é responsavel por instanciar e inicializar quantos
agentes (do algoritmo escolhido) forem necessarios. Para os algoritmos propostos por
Yokoo (2001), o agente gerenciador tem o papel de instanciar um agente do algoritmo
selecionado para cada varidavel do CSP, enviar seu dominio, suas restricoes e dar inicio
a execucao do algoritmo. Devido a utilizagdo da infraestrutura SACI para comunicacao
entre os agentes, hd um agente gerenciador que utiliza esta infraestrutura para realizar
seu papel (SaciManager). As classes pdpw e pdpwGUI correspondem a interface texto
e grafica, respectivamente, do framework dynDCSP. A classe ManagerGUI destina-se a
exibigdo, ao final da execugdo, de informagoes sobre o DCSP (por exemplo: valor das

varidveis e tempo de execugao).



3.1 Utilizacdo do framework dynDCSP 43

2 dcsp-main

@ pdpw ® pdpwGUI «interface»
pap pap @ dcsp::comm::Communication

0..1 | # fComm

& BaseManager

0..1 | ~ fScheduler 4

- fScheduler .
@ Scheduler ©® saciManager
0.1
0..1 | -fScheduler

0..1 | fShedulerGUI

@ SchedulerGuUl @ ManagerGuUI

Figura 3.7 — Classes do pacote dcsp.main

3.1 UTILIZACAO DO FRAMEWORK DYNDCSP

Para utilizacao do framework é necessario primeiramente especificar um CSP a
partir da classe CSP e em seguida adicionar o nome da classe factory deste CSP no
arquivo de configuracao utilizado pela framework. A seguir, é apresentado um exemplo
de utilizacao do framework para solucionar o CSP visto na fig. 2.1. Para efeitos de

implementacao, este problema sera chamado de HelloCSP.

Primeiramente, é necessario criar uma classe que representa este CSP. Esta classe
deve estender a classe CSP e definir as variaveis, dominios e restricoes do problema. O
quadro 3.1 apresenta a classe criada para o problema da fig. 2.1. No método construtor
desta classe deve-se definir os dominios, as varidveis e as restrigoes. Na linha 8 esta sendo
criado um dominio vazio composto de valores inteiros (IntegerDomain) de nome “oneV1”,
e a linha 9 adiciona o valor 2 a este dominio (o mesmo processo é realizado nas linhas 10,
11 e 12 para criagao de um outro diminio contendo os valores 1 e 2). Em seguida, deve-se
definir as varidveis do problema. Para isso, instanciam-se tantos objetos de Variable
quantas forem as variaveis do problema, sendo que se deve atribuir um dominio para cada

objeto Variable e adiciond-la ao CSP. A linha 14 apresenta a criacao da variavel zq,
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na linha 15 atribui-se um dominio para a varidvel e por tltimo a linha 16 adiciona esta
variavel ao CSP. Por fim, deve-se definir as restrigoes entre as varidveis do problema. A

linha 24 apresenta a criagao da restricao x; # x3 e na linha 27 esta restrigao é adicionada

ao CSP.
1 package helloCSP;
3 public class HelloCSP extends CSP {
4 /+xx Creates a new instance of HelloCSP x/
5 public HelloCSP () {
6 super (" HelloCSP” );
7 // domains
8 IntegerDomain el = new IntegerDomain(”oneV1” );
9 el.addValue (new Value(new Integer (2)));
10 IntegerDomain e2 = new IntegerDomain (”twoV1” );
11 e2.addValue (new Value(new Integer (1)));
12 e2.addValue (new Value(new Integer (2)));
13 // variables
14 Variable x1 = new Variable (”x1”);
15 x1.setDomain (e2);
16 addVariable (x1);
17 Variable x2 = new Variable ("x2”);
18 x2.setDomain (el );
19 addVariable (x2);
20 Variable x3 = new Variable(”x3”);
21 x3.setDomain (e2);
22 addVariable (x3);
23 // constraints
24 Constraint cl = new Constraint (new DifferentExpression (
25 new VariableExpression(x1),
26 new VariableExpression(x3)));
27 addConstraint (cl);
29 Constraint c2 = new Constraint (new DifferentExpression (
30 new VariableExpression (x2),
31 new VariableExpression(x3)));
32 addConstraint (¢2);
33 1
34 }

Quadro 3.1 — CSP para o problema HelloCSP

Apos a criagao da classe que representa o CSP, deve-se criar uma classe factory, que
seré responsavel pela instanciagdo do objeto CSP (no caso, He1l1oCSP). Esta classe deve
implementar a interfae CSPFactory, que define métodos para a criacao (instancia¢ao) do

CSP (inclusive a partir de parametros do problema). A classe factory para o problema
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HelloCSP, denominada HelloCSPFactory, é apresentada no quadro 3.2. O principal
método desta classe é o createCSP(), visto na linha 4, que é responsavel por instanciar

um objeto de Hel1oCSP.

1 package helloCSP;

3 public class HelloCSPFactory implements CSPFactory {
public CSP createCSP () {
return new HelloCSP ();
}

4
5
6
7 public CSP createCSP(java.util.Properties parameters) {
8 return createCSP ();

9 }

10 public String getLabel() {
11  return ”HelloCSP”;

12}

13  public Collection getParameteres() {
14 return new ArrayList (0);

15 }

16 }

Quadro 3.2 — Factory para o problema HelloCSP

Para tornar o CSP definido apto para ser resolvido pelo framework, deve-se alterar
o arquivo de configuracao do framework. O conteido deste arquivo é apresentado no qua-
dro 3.3 (pagina 46). Pode-se notar que este arquivo apresenta duas se¢oes: algorithms
e problems. A secao algorithms especifica informacoes relativas aos algoritmos dis-
poniveis no framework para resolucao de CSP. J& a secao problems contém os problemas
aptos a serem resolvidos pelo framework. E nesta secao que deve ser adicionado o factory

HelloCSPFactory, como se pode observar na linha 12.

Criadas as classes do CSP e alterado o arquivo de configuracao, o proximo passo
consiste em executar o framework. Para isto existem scripts ant (APACHE SOFTWARE
FOUNDATION, 2005) no diretério bin do framework que devem ser executados a partir
de um shell. Inicialmente é preciso executar o SACI através do comando ant saci, para
entao executar o framework através do comando ant pdpw. Assim que o framework for

executado, é apresentada a interface grafica vista na fig. 3.8.
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# This file contains the problems and

# algoritms available for DCSP.

# Each value is the java class name of either
# the algorithm or the problem factory.

+algorithms
dcsp . alg .AWC
dcsp . alg .AB
dcsp . alg .DB

+problems
helloCSP . HelloCSPFactory
mSquare . MagicSquareCSPFactory
nqueens . NQueensCSPFactory
zebra . ZebraCSPFactory

Quadro 3.3 — pdpw.conf: arquivo de configuragao do framework

_ioix]

Parameters

-Problem

Problem parameters-i

HelloCSP ¥

~Algorithm Agent's consoletype
dcsp.alg.AWC text «
~MHumber of hosts to be used

from D .to D . Step D .repeat E times.

add on schedule

Time limit for the algorithms |120 seconds | set

Figura 3.8 — Interface gréfica do framework dynDCSP

Nesta interface é possivel configurar todos os parametros necessarios para a solucao

do problema utilizando determinado algoritmo. No painel Problem deve-se selecionar o
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problema que se quer resolver, neste caso é o He11oCSP (criado e configurado nas etapas
descritas anteriormente). Caso estivessem sido definidos parametros na classe factory,
estes parametros iriam aparecer no painel Problem parameters. No painel Algorithm deve-
se escolher qual é o algoritmo que deve ser utilizado para solucionar o problema (AB, AWC
ou DB). J4 no painel Agent’s console type seleciona-se o tipo de interface ao usudrio de
cada agente. O painel Numbers of hosts to be used permite especificar a quantidade de
hosts que se quer utilizar na execucao e também quantas vezes uma mesma execucao
deve ser repetida. A quantidade de hosts deve ser configurada seguindo-se a expressao

apresentada na equagao (3.1).

for(i = minNumberO f Hosts; i < maxNumberO f Hosts; i+ = step) (3.1)

O campo from (fig. 3.8) corresponde a minNumberO fHosts, o campo to a
maxNumberO f Hosts e step a step. Esta defini¢ao faz variar o niimero de hosts utiliza-
dos na execucao de acordo com o valor de step. Por exemplo, ao preencher estes campos
com os valores 1, 3 e 1, respectivamente, o framework ira executar trés vezes o algoritmo
escolhido, sendo a primeira vez com um host, a segunda vez com dois hosts e a terceira
vez com trés hosts. O campo repeat especifica quantas vezes sera repetida a execugao
em cada variagao do nimero de hosts. Se no exemplo anterior repeat estivesse com valor
2, o framework iria executar o algoritmo duas vezes com um host, duas vezes com dois
hosts e duas vezes com trés hosts. Por fim, o campo Time limit for the algoritm permite
especificar o tempo que cada execucao terd para execucao. Apds preenchimento de todos
estes campos, basta pressionar o botao add on schedule para adicionar a execucao ao

agendador (Scheduler). A interface grafica do agendador é mostrada na fig. 3.9.
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_lolxi
DCSP Executions Schedule

id problem algorithm number of hosts status options
= finished :
1  HelloCEP desp.algAB 1 hostfrom 15(1-14741) 1899 milesec. remowve |, details
2 HelloCSP despalgAB 1 hostfrom 1+ (1-1/1) rished temove |, details
b2t 140 milesec.  — '

TEAlNG SXECUTOmn VIt 1 nosts
allocating hosts [fds-home] to 2
rermaining hosts are

2 finished, available hosts are [fds-hame]

Figura 3.9 — Interface grafica do scheduler

O agendador apresenta todas as execucoes programadas, em curso e finalizadas do
framework, sendo possivel para cada execucao agendada, canceld-la (se estiver programada
ou em curso) e visualizar os detalhes da execugao quando esta estiver finalizada. Estes
detalhes sao vistos através do ManagerGUI, onde sao apresentados os valores encontrados
para as variaveis (solugdo do problema), bem como o tempo de execu¢do e um sumério
sobre o problema solucinado. A interface grafica do ManagerGUI ¢é vista na fig. 3.10,

contendo detalhes da execugao do algoritmo AB para o problema HelloCSP.
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Attribute
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Figura 3.10 — Interface grafica do ManagerGUI com detalhes da execugao

Até o momento, o framework dynDCSP ja foi utilizado em dois trabalhos de con-

clusdo de curso. No primeito, Tralamazza (2004) propods alteragoes no algoritmo AWC

(adaptagao da heuristica do valor menos utilizado; ordenagao das restrigdes; e nao arma-

zenamento de nogoods). No segundo, Bruns (2004) adaptou o framework para suportar

restricoes dinamicas e utilizou o algoritmo AB para sincronismo de semaforos de uma

malha viaria.
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4 DESENVOLVIMENTO DO ALGORITMO ADOPT

As secOes seguintes descrevem a especificacdo e a implementacao do algoritmo

Adopt a partir de extensoes do framework dynDCSP.

4.1 REQUISITOS PRINCIPAIS

Os principais requisitos deste trabalho sao:

a) implementagao de otimizagao de DCOP através do algoritmo Adopt;

b) validagao do algoritmo Adopt;

c) especificacdo do problema de modelagem molecular como um COP e posteri-
ormente como um DCOP para verificar a viabilidade de resolucao através do
algoritmo Adopt;

d) portabilidade, para que seja possivel sua execu¢ao em qualquer plataforma.

4.2 ESPECIFICACAO

Em funcao do framework dynDCSP ja oferecer recursos para especificar um CSP
bem como para, a partir do CSP, determinar um DCSP, criando, distribuindo e gerenci-
ando os agentes, optou-se por especificar e implementar o algoritmo Adopt para solucionar
DCOP como uma extensao do framework. Para tanto, algumas classes precisam ser mo-

dificadas e outras incluidas.

Inicialmente, foi adicionado ao framework a capacidade de especificar um COP.
Para tanto, foi preciso criar no pacote csp uma classe que estenda um CSP (para manter
suas propriedades) e que permita a especificacdo de uma ou mais fungoes de custo. Esta
alteracao é apresentada no diagrama de classes da fig. 4.1, sendo que a classe COP estende
CSP e possui fungoes de custo, representadas pela classe CostFunction que por sua vez
contém uma lista de Expression (costFunction) que correspondem a funcao de custo.
O resultado final da avaliacao da funcao de custo através do método eval() corresponde

ao somatorio de todas as Expression. Também no pacote csp foi adicionada a classe
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Association, que corresponde a um label (associagdo de uma variavel a um valor, {z;

vi}).

f# csp I

@ csp

o fld: String
o fConstraints: List
o fVariables: List

@ Association

o CSP(String)

@ isConsistent(Assignment)

<, fVariable: Variable
@, fValue: Value

o Association(Variable, Value)

@ cop

o COP(String)

# fCostFunctions

@ CostFunction

*

o, costFunction: List

@ CostFunction()
@ eval(Assignment)

Figura 4.1 — Alteracoes no pacote csp

O pacote dcsp.alg foi complementado com o algoritmo Adopt.

Para tanto,

necessitou-se fatorar as classes existentes neste pacote de forma a separar as propriedades

e métodos de algoritmos de DCSP e DCOP. Isto foi realizado definindo uma superclasse

genérica, denominada BaseAlg, para os dois tipos de algoritmos. Esta classe contém os

atributos comuns aos dois tipos de algoritmos, como por exemplo, a variavel do agente e

seu valor atual, além de registrar callbacks utilizadas pelo agente gerenciador. Especiali-

zando esta classe, tem-se DCSPBaseAlg e DCOPBaseAlg. Cada uma destas classes também

retne atributos e métodos correspondentes ao tipo de problema que se propoe a resolver.

Por fim, cada um dos algoritmos deve especializar seu respectivo BaseAlg. O diagrama

de classe para o pacote dcsp.alg apods estas fatoracoes é apresentado na fig. 4.2. Na

seqiiéncia, sao apresentadas em detalhes cada uma destas novas classes criadas.
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& dcsp.alg I
@ BaseAlg
O pcsPBasealg © DCoPBaseAlg
| | %
@ aB ® awc @ pB ® Adopt

Figura 4.2 — Alteracoes no pacote dcsp.alg

A classe BaseAlg ¢é apresentada na fig. 4.3. Esta classe retine os atributos comuns
a DCSP e DCOP, sendo: a variavel do agente e seu valor atual e um flag (inIdleState)
que indica se o agente estd em um estado idle (para fins de computacao do término pelo
agente gerenciador). Agrega uma lista de restri¢bes e possui associado um objeto de
comunicagao e de interface ao usuario. Dentre os métodos desta classe, estao um método
para registrar as callbacks de mensagens comuns a todos os dois tipos de algoritmos
(addMsgHandlers () que registra, por exemplo, callbacks para receber mensagens com o
dominio e as restrigoes do problema), e um método abstrato responsavel por iniciar a

execugao do algoritmo (start()).
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¢ BaseAlg
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P 1 Inldlestate: boolean 1 ﬂdcsp::comm::Communlcatlon
GF BaseAlg()
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Ocsp::variable & start() dCS«I?'Ef)r'f'aé(e):lsole
1 B addMsgHandlers() 1 p:ilo::
* [ - fNeighborAgs
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Bcsp::Assignment Ocsp::Constraint
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- fAgentView ecsp::CostFunctlon

- - fiogoodList 1T # fCostFunction
id]__Q

O pcspPBaseAlg O pcopBaseAlg
o fSolutionFound: boolean % fTerminated: boolean
o fHaveConsistentValue: boolean

. @ start()
o fNoSolution: boolean
@ DCOPBaseAlg()

@ isConsistent() B addMsgHandlers()
@ start() < evalCostFunctionWithConstraints()
@ DCSPBaseAlg() < canEvalCostFunctionWithConstraints()

B addMsgHandlers()
<» updateAgentView()
<+ isSolutionlncompatible()

Figura 4.3 — Detalhes das classes do pacote dcsp.alg

A classe DCSPBaseAlg, também vista na fig. 4.3, compoe-se dos atributos e métodos
comuns aos algoritmos para solucao de DCSP, em especial, os algoritmos propostos
por Yokoo (2001) que o framework dynDCSP implementa. Os flags fNoSolution,
fSolutionFound e fHaveConsistentValue indicam, respectivamente, se a execucao do
algoritmo nao encontrou uma solucao para o problema, se encontrou uma solucao, e se
o valor atual do agente é consistente. A esta classe esta associado o agentview (que cor-
responde a um conjunto que contém os labels dos agentes neighbors) e agrega uma lista
de nogoods que armazena os diversos nogoods (solugoes parciais inconsisténtes) encontra-
dos durante a execugao, além de agregar também uma lista de variaveis que representam
os agentes neighbors. Quanto a métodos, esta classe dispoe de addMsgHandlers(), para

registrar callbacks para tratar de mensagens que informam, por exemplo, os neighbors
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do agente. O método isSolutionIncompatible() verifica, dada uma solugao parcial, se
a mesma contém um nogood que invalida a solugao. Ja o método updateAgentView()

destina-se a atualizar o label de uma determinada variavel ja contida no agent view.

J& a classe DCOPBaseAlg, apresentada também na fig. 4.3, contém a fungao de
custo (um atributo comum a todos os DCOPs), e métodos relacionados a algoritmos
para solu¢ao de DCOPs. Além disto, possui um flag para sinalizar o término da com-
putagao pelo proprio agente (fTerminated). Em relagdo a métodos, destacam-se na
classe DCOPBaseAlg o método de registro de callbacks addMsgHandlers(), que regis-
tra callbacks para recepcao de mensagem que informa a funcao de custo. O método
evalCostFunctionWithConstraints() é responsavel por avaliar a fungao de custo con-
siderando as restrigoes definidas (se uma restrigao é violada, tem-se 400 como resultado
da avaliagao), e o método canEvalCostFunctionWithConstraints() verifica se é possivel
avaliar a funcao de custo, ou seja, se o agente possui labels em seu CurrentContext para

todas as varidveis acima de si, de acordo com a DFST.

Por fim, foi especificada a classe Adopt (fig. 4.4). Esta classe apresenta os atributos
e métodos necessarios para a implementacao do algoritmo Adopt. Na sequéncia sao
descritos estes atributos e métodos (as linhas mencionadas na descri¢ao referem-se ao

algoritmo Adopt apresentado nos algoritmos 2.1 e 2.2).
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decreaseThreshold()
backTrack()
maintainChildThresholdInvariant()
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sendCost()
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recThreshold()
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computeUB()
maintainThresholdInvariant()
childrensThresholdSummation()
upperBoundFromValue()
computeLB()

sendThreshold()

-~ fNeighbors * N

® csp::Variable

Figura 4.4 — Classe Adopt

Os atributos fChildrensLb, fChildrensUb, fChildrensT e fChildrensContext

correspondem respectivamente as variaveis Ib(d, ;), ub(d, z;), t(d, z;) e context(d ;). fLB

e fUB sao o LB e UB do agente (varidvel). fValueThatGiveLB e fValueThatGiveUB

os valores do dominio que proporcionam LB e UB. H4 uma associacao com a classe

Assignment para representar a variavel CurrentContext. O atributo fThreshold re-

presenta a variavel threshold. Para a otimizagdo na troca de mensagens, foram cria-
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dos: fLBChanged, fUBChanged e fCurrentContextChanged que sinalizam se houve al-
teracao nos valores de LB, UB ou CurrentContext para sé entao enviar mensagens COST;
fChildrensThresholdChanged que indica se houve alteracao nos valores de threshold dos
childrens para entao enviar mensagens THRESHOLD; e fCurrentValueChanged indica
se houve alteracao no valor atual da variavel para entao enviar mensagens VALUE. Além
disto, a classe Adopt apresenta uma associacao com Variable para representar o agente

(variavel) parent, bem como duas agregacoes, para representar os childrens e os neighbors.

A classe Adopt apresenta métodos callbacks para recebimento das mensa-
gens THRESHOLD, TERMINATE, VALUE e COST que sao recThreshold(),
recTerminate(), recValue() e recCost() respectivamente, sendo estas callbacks re-
gistradas através do método addMsgHandlers(). Também foram criados métodos para
envio de mensagens, sendo eles: sendThreshold(), sendTerminate(), sendValue() e
sendCost (). Cada uma das procedures presentes no algoritmo foram mapeadas para
um método, gerando: initialize(), backTrack(), maintainThresholdInvariant(),
maintainAllocationInvariant() e maintainChildThresholdInvariant (). Os valores
de LB e UB e também os valores do dominio da varidvel que proporcionam LB e UB sao
calculados através dos métodos computeLB() e computeUB(). A linha 5 foi transformada
no método resetChild () e as linhas 23 e 24 no método resetIncompatibleChildrens ().
O somatério dos thresholds dos childrens, utilizado nas linhas 61 e 64 é obtido através
do método childrensThresholdSummation(). Para as linhas 69-70 e 72-73 foram cria-
dos os métodos getChildrensWhereLbGreaterT() e getChildrensWhereTGreaterUb()
respectivamente. Por fim, foram criados métodos para, dado um determinado va-
lor do dominio d, calcular LB(d) e UB(d), sendo eles, lowerBoundFromValue() e

upperBoundFromValue ().

A fig. 4.5 apresenta o diagrama de sequéncia ilustrando a troca de mensagens entre
dois agentes do algoritmo Adopt. Nota-se que para uma mensagem de um agente Adopt

chegar a outro agente Adopt, a mesma deve passar pelo objeto de comunicacao.
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Figura 4.5 — Mensagens na implementacao do Adopt

Como o framework dynDCSP original continha apenas algoritmos para DCSP, a

especificacao do agente gerenciador de execugao era voltada para estes tipos de algoritmo.

Contudo, para adicionar um algoritmo de DCOP, foram necessérias alteracoes no agente

gerenciador, contido no pacote dcsp.main. O diagrama da fig. 4.6 apresenta as alteracoes

do pacote dcsp.main.
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B2 dcsp.main I

[C] pdpw 9 pdpwGUI 0] ExecutionManager

1 | -fProblemManager
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1 | -fScheduler _fscheduler
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® pcsPManager ® pcoPManager

Figura 4.6 — Alteragoes no pacote dcsp.main

Esta alteracao foi motivada porque a inicializacao de agentes DCOP ¢ diferente
da inicializacao de agentes DCSP, pois agentes DCOP necessitam receber informagoes
relativas a fungao de custo e a DFST. Para tanto, primeiramente a classe BaseManager
foi dividida em duas: ExecutionManager, que contém operacoes unicamente relacionadas
ao controle da execugao (start/stop); e ProblemManager, com operagoes relacionadas a
inicializacao do problema que pretende-se resolver. Esta ultima foi estendida em duas ou-
tras classes: DCSPManager, para inicializar algoritmos que resolvem DCSP e DCOPManager,
para inicializar algoritmos que resolvem DCOP. A seguir sao apresentados detalhes destas

classes.

A classe ExecutionManager (fig. 4.7) tem por objetivo controlar a execugao do algo-
ritmo, enviando mensagens start ou stop para os agentes, bem como contabilizar o tempo
de execucao. Para isto dispoe, por exemplo, dos atributos fState, que indica o estado
da execucao (iniciando, executando, finalizado, entre outros). Os atributos £StartTime
e fElapsedTime controlam, respectivamente, a hora em que a execugao foi iniciada e o
tempo utilizado pela execugao. Quanto a métodos, esta classe possui addMsgHandlers ()
que registra callbacks para indicar o término da execucao de cada agente e do algoritmo.

O método abstrato createAgents() deve ser implementado pela infraestrutura de co-
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municacgao utilizada para criar efetivamente os agentes do algoritmo. J& sendStart() é
responsavel por enviar uma mensagem start para os agentes, indicando que devem iniciar
a execugao do algoritmo. Esta classe também dispoe do método abstrato finished () que
pode ser implementado pela infraestrutura de comunicagao utilizada para realizar algum
procedimento quando a execu¢ao é finalizada (por exemplo, destruir os agentes). Por fim,
esta classe apresenta o método run(), que além de registrar as callbacks e enviar start

(métodos descritos anteriormente), executa o start() do ProblemManager especifico do

problema.
ItBcsp::CSP
0..1| # fCSP .
ItEfr"‘ExecutlonManager
@P bl M o fStartTime: Date
roblemManager % fState: byte
& ime:
@ start() - fProblemManager fElapsedTime: long
@ addMsgHandlers() | &' finished()
@ sendConstraints() a ExecutionManager()
@ sendDomains() @ sendStart()
@ createAgents()
4 @ run()
taDCSPManager IlalDCOPManager
@ addMsgHandlers() @ start() - constraintGraph| @ gesp::util::ConstraintGraph
@ start() & DCOPManager() 1
i@ sendNeighbors() <+ sendNeighbors() - dfsTree _
% sendPriDis() & sendChildrens() . Gdcsp::util::DFSTree
< sendCostFunction()
» sendParent()

Figura 4.7 — Detalhes das classes do pacote dcsp.main

A classe ProblemManager (fig. 4.7) redne as rotinas de inicializagdo comuns aos
dois tipos de algoritmo. A esta classe estd associada uma instancia de CSP, de onde re-
tira informagoes para o algoritmo, como as varidveis, os dominios e as restricoes. Esta
classe também possui o método addMsgHandlers() que registra uma callback para pro-
cessar mensagens que requisitam a solucao final do problema. H& também o método

sendConstraints() e sendDomains() que enviam, respectivamente, as restricoes e os
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dominios para os agentes, e por fim o método start(), que tem por finalidade executar

os métodos descritos anteriormente.

A classe DCSPManager (fig. 4.7) tem por objetivo inicializar unicamente agentes de
algoritmos de DCSP. O método addMsgHandlers() registra uma callback para receber
mensagens indicando que nao hé solugdo do problema (caso algum agente descobre que
o problema nao tem solugao, este informa os outros para que a execugao seja parada).
J& o método sendNeighbors () envia os agentes neighbors para um determinado agente e
o método sendPriDis () envia a prioridade de cada variavel e a distancia maxima entre
duas varidveis em relacdo ao grafo de restrigoes (estas informagoes sé sdo processadas
pelo agente se ele registrar uma callback para traté-las, como ocorre no algoritmo DB).

H&a também o método start (), que executa os métodos descritos.

Por fim, a classe DCOPManager (fig. 4.7) é responsdvel por inicializar os agentes
do algorimo Adopt. Para tanto, a esta classe estao associados um grafo de restrigoes e
uma DFST. Os métodos sendCostFunction(), sendChildrens(), sendNeighbors() e
sendParent () enviam para um agente, respectivamente, a funcao de custo, os childrens,

os neighbors e o parent.

Conforme verificado na secao 2.4.1.1, para implementar o algoritmo Adopt é ne-
cessario definir uma DFST a partir de um grafo de restrigoes. Para tanto, foi criado o
pacote dcsp.util, que contém classes que especificam estas duas estruturas. A fig. 4.8
apresenta o diagrama de classes deste pacote, sendo ConstraintGraph a classe que repre-
senta um grafo de restricoes e DFSTree a que representa uma DFST. Para criacao de uma
DFST, é necessario primeiramente ter um grafo de restricoes. Este grafo de restrigoes é
criado a partir das restrigoes/fungoes de custo definidas na classe COP do problema em
questao. Ao criar uma arvore pode-se optar por construir os ramos da arvore através do
nome das variaveis, ou levando-se em consideracao o grau de cada vértice do grafo, sendo
esta ultima forma a recomendada por Modi (2003b, p. 27) pois possibilita um melhor

fluxo de comunicagao entre os agentes.
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# dcsp.util
GconstraintGraph| - fCG O DFSTree
1
1.* | - fVertices 1.* | - fVertices
IlalConstraintGra phVertice © pFstreevertice

Figura 4.8 — Classes do pacote dcsp.util

4.3 IMPLEMENTACAO

Para implementacao, foram utilizados a linguagem de programagcao Java versao
1.4, pois o framework é implementado nesta linguagem, e o ambiente Eclipse versao 3.0.
A seguir sao apresentados alguns trechos de cédigo ilustrando a implementacao nesta
linguagem.

O registro de callbacks é apresentado no quadro 4.1. Para registrar uma callback
é necessario instanciar um objeto de MessageHandler (cuja classe estd no pacote SACI)
e implementar o método processMessage(), que deve conter o tratamento da mensa-
gem recebida. No quadro 4.1 é apresentado o registro de callbacks para tratar os tipos
de mensagens existentes no algoritmo Adopt: THRESHOLD, TERMINATE, VALUE e

COST.
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1 private void addMsgHandlers () {

2 // add a message handler to receive THRESHOLD messages

3 fComm.addMessageHandler (” threshold” , new MessageHandler () {
4 public boolean processMessage (Message m) {

5 recThreshold ((Double) m.get ("t”),

6 (Assignment )m. get (" context” ));
7 return true;
8 }
9 1)

11 // add a message handler to receive TERMINATE messages
12 fComm.addMessageHandler (" terminate” , new MessageHandler () {

13 public boolean processMessage (Message m) {

14 recTerminate (( Assignment) m. get (” context”));
15 return true;

16 }

17 });

19 // add a message handler to receive VALUE messages
20 fComm.addMessageHandler (” value” , new MessageHandler () {

21 public boolean processMessage (Message m) {

22 recValue (( Variable) m.get (”xj”), (Value) m.get(”dj”));
23 return true;

24 }

25 });

27 // add a message handler to receive COST messages
28 fComm.addMessageHandler (” cost” , new MessageHandler () {

29 public boolean processMessage (Message m) {
30 recCost (( Variable) m. get ("xk”),

31 (Assignment) m. get (" context” ),

32 (Double) m.get (”1b”),

33 (Double) m. get ("ub”));

34 return true;

35 }

36 });

37}

Quadro 4.1 — Adopt: registro de callbacks

Os métodos que enviam mensagens VALUE, THRESHOLD, COST e TERMI-
NATE sao apresentados nos quadros 4.2, 4.3, 4.4 e 4.5. Nota-se que para enviar uma
mensagem deve-se solicitar ao objeto Communication a criacao da mesma, adicionar os
“parametros” da mensagem para em seguida solicitar ao objeto Communication o envio

da mesma, através do método tell() ou ask(), dependendo do caso.
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1 protected void sendValue() {

// for all neighbors

Iterator itNeighbors = getNeighbors ().iterator ();
while (itNeighbors.hasNext()) {

Message mValue = fComm. createMessage (" value” );

// adding message parameters

mValue.put (”xj”, getVariable ());

mValue.put(”dj”, getCurrentValue ());

// adding message receiver

Variable neighbor = (Variable)itNeighbors.next ();
mValue.put (" receiver” , neighbor.getld ());

// sending message

fComm. tell (mValue);

Quadro 4.2 — Adopt: envio de mensagem VALUE
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21 }

1 protected void sendThreshold () {

// for all childrens

Iterator itChildrens = getChildrens (). iterator ();
while (itChildrens.hasNext()) {

Variable child = (Variable)itChildrens.next ();

// verifies if children threshod was changed

if ( isChildrenThresholdChanged (child) ){
Message mThreshold = fComm. createMessage (" threshold”);
// adding message parameters
mThreshold . put(” context”, getCurrentContext (). clone ());
Association ass = new Association (child, getCurrentValue ());
mThreshold.put(”t”, fChildrensT .get (ass));
// adding message receiver
mThreshold.put(”receiver”, child.getld ());
// sending message
fComm. tell (mThreshold);
// signal that this children threshold was send
setChildrenThresholdChanged (child , false);

Quadro 4.3 — Adopt: envio de mensagem THRESHOLD
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1 protected void sendCost () {

2 if ( getParent() != null ){

3 Message mCost = fComm. createMessage (" cost” );
4 // adding message parameters

5 mCost . put ("xk”, getVariable());

6 mCost.put(” context”, getCurrentContext (). clone ());
7 mCost.put(”1b” , new Double(getLB()));

8 mCost. put (”ub”, new Double(getUB()));

9 // adding message receiver

10 mCost.put(”receiver”, getParent ().getld ());
11 // sending message

12 fComm. tell (mCost );

13}

14 }

Quadro 4.4 — Adopt: envio de mensagem COST

1 protected void sendTerminate() {

2 Iterator itChildrens = getChildrens().iterator ();

3 while (itChildrens.hasNext()) {

4 Message mTerminate = fComm. createMessage (” terminate” );
5 // adding message parameters

6 mTerminate. put (” context”, getCurrentContextPlusMe ());
7 // adding message receiver

8 Variable child = (Variable)itChildrens.next ();

9 mTerminate. put(”receiver”, child.getld ());

10 // sending message

11 fComm. tell (mTerminate );
12}

13 }

Quadro 4.5 — Adopt: envio de mensagem TERMINATE

Cada uma das procedures existentes no algoritmo Adopt foi transformada em um

método da classe Adopt. Os quadros 4.6, 4.7, 4.8 e 4.9 apresentam estes métodos.
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1// see backtrack procedure (Adopt pseudo—code)
2 protected void backTrack() {

3 if ( getThreshold () = getUB() )

4 setCurrentValue ( getValueThatGiveUB () );

5 else{

6 if (lowerBoundFromValue(getCurrentValue()) > getThreshold())
7 setCurrentValue (getValueThatGiveLB ());

8 }

9 // alg. optimization: send only when current value was changed
10 if ( isCurrentValueChanged () ){

11 sendValue ();

12 setCurrentValueChanged (false );

13}

14 maintainAllocationInvariant ();

15 if ( getThreshold () == getUB() ){

16 if ( isParentTerminated() || getParent() == null){

17 setTerminated (true);

18 sendTerminate ();

19 }

20 }

21 if (! isTerminated () )

22 // alg. optimization: send only when something was changed
23 if (isCurrentContextChanged ()||isLBChanged ()||isUBChanged ()){
24 sendCost ();

25 setCurrentContextChanged (false );

26 setLBChanged ( false );

27 setUBChanged ( false );

28 }

29 }

Quadro 4.6 — Adopt: método backtrack()

1// see maintainThresholdInvariant procedure (Adopt pseudo—code)
2 protected void maintainThresholdInvariant () {
3 if ( getThreshold() < getLB() ){
setThreshold ( getLB() );
}
if ( getThreshold() > getUB() )
setThreshold ( getUB() );

}
}

© 00 J O U

Quadro 4.7 — Adopt: método maintainThresholdInvariant ()
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32}

1// see maintainAllocationInvariant procedure (Adopt pseudo—code)
2 protected void maintainAllocationInvariant (){

if ( getChildrens ().size() > 0 ){
double avaibleThreshold = getThreshold()—
evalCostFunctionWithConstraints (getCurrentContextPlusMe () );
double childrensThreshold = childrensThresholdSummation ();
if ( avaibleThreshold > childrensThreshold){
double avaibleTolncreaseThreshold =
sub (avaibleThreshold , childrensThreshold);
Iterator itChilds = getChildrens ().iterator ();
while (itChilds . hasNext () && avaibleTolncreaseThreshold >0){
Variable child = (Variable)itChilds.next ();
avaibleTolncreaseThreshold =
increaseThreshold (child ,avaibleToIncreaseThreshold );
}
}else{
if ( avaibleThreshold < childrensThreshold){
double avaibleToDecreaseThreshold =
sub (childrensThreshold , avaibleThreshold);
Iterator itChilds = getChildrens (). iterator ();
while (itChilds.hasNext () &&
avaibleToDecreaseThreshold >0){
Variable child = (Variable)itChilds.next ();
avaibleToDecreaseThreshold =
decreaseThreshold (child ,
avaibleToDecreaseThreshold );

sendThreshold ();

Quadro 4.8 — Adopt: método maintainAllocationInvariant ()




4.8 Implementacao 67

25 }

1// see maintainChildThresholdInvariant procedure (Adopt pseudo—cod
2 protected void maintainChildThresholdInvariant () {

Iterator itDomain = getVariable ().getDomain().iterator ();

while (itDomain . hasNext ()){

Value vl = (Value)itDomain.next ();

List childs = getChildrensWhereLbGreatherT (vl);

Iterator itThresh = childs.iterator ();

while (itThresh.hasNext()){
Variable var = (Variable)itThresh.next ();
Association ass = new Association(var, vl);
Double 1bValue = (Double)fChildrensLb.get (ass);
fChildrensT .put (ass, new Double(1bValue.doubleValue ()));
setChildrenThresholdChanged (var, true);

}

childs = getChildrensWhereTGreaterUb (vl );

itThresh = childs.iterator ();

while (itThresh.hasNext()){
Variable var = (Variable)itThresh.next ();
Association ass = new Association(var, vl);
Double ubValue = (Double)fChildrensUb. get (ass);
fChildrensT . put (ass, new Double(ubValue.doubleValue()));
setChildrenThresholdChanged (var, true);

Quadro 4.9 — Adopt: método maintainChildThresholdInvariant ()

Por fim, os quadros 4.10 e 4.11 apresentam a implementacao dos métodos

computelLB() e computeUB() respectivamente, que calculam o lower bound e o upper

bound da varidvel (agente).
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23 }

1 protected void computeLB (){

double minLbD = —1;
Value valueThatGiveMinLb = null;
// for all domain values
Iterator itDomain = getVariable ().getDomain().iterator ();
while (itDomain.hasNext ()){
Value vl = (Value)itDomain.next ();
// computes lower bound from this domain value
double 1b_d = lowerBoundFromValue(vl);
if ( valueThatGiveMinLb = null){
valueThatGiveMinLb = vl;
minLbD = 1b_d;
telse{
if ( lb_d < minLbD ){
minLbD = 1b_d;
valueThatGiveMinLb = vl;

}
}
}

// set current LB and the domain wvalue that give this LB
setLB (minLbD ) ;
setValueThatGiveLB (valueThatGiveMinLb );

Quadro 4.10 — Adopt: método computeLB()

23 }

1 protected void computeUB(){

double minUbD = -—1;
Value valueThatGiveMinUb = null;
// for all domain values
Iterator itDomain = getVariable ().getDomain (). iterator ();
while (itDomain.hasNext ()){
Value vl = (Value)itDomain.next ();
// compute upper bound from this domain value
double ub_d = upperBoundFromValue(vl);
if ( valueThatGiveMinUb == null){
valueThatGiveMinUb = vl ;
minUbD = ub_d;
telse{
if ( ub.d < minUbD ){
minUbD = ub_d;
valueThatGiveMinUb = vl;

}
}
}

// set current UB and the domain wvalue that give this UB
setUB (minUbD ) ;
setValueThatGiveUB (valueThatGiveMinUb );

Quadro 4.11 — Adopt: método computeUB()
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Em funcao das alteracoes que adicionaram ao framework a capacidade de resol-
ver DCOPs, houve a necessidade de modificar o arquivo de configuracao do framework
para que o mesmo especifique os dois tipos de algoritmos implementados: que solucionam
DCOP e que solucionam DCSP. O novo formato do arquivo de configuracao é apresen-
tado no quadro 4.12. Agora o arquivo de configuracao apresenta duas secoes distintas. A
primeira, denominada algorithm-types especifica os tipos de problemas que o framework
resolve, os algoritmos disponiveis para o tipo de problema e qual Manager deve ser uti-
lizado para o tipo de problema. A segunda secao nao sofreu alteracoes, e especifica os

problemas “cadastrados” no framework.

1 # This file contains the problems and

2 # algoritms available for DCSP.

3 # Each value is the java class name of either
4 # the algorithm or the problem factory.

+algorithm—types
+type

DCSP
9 +4algorithms
10 dcsp . alg .AB
11 dcsp . alg .AWC

o 3 O

12 dcsp . alg .DB

13 +manager

14 dcsp . main . DCSPManager
16 +type

17 DCOP

18 +4algorithms

19 desp . alg . Adopt

20 4manager

21 desp . main . DCOPManager

23 +problems
24 helloCSP . HelloCSPFactory

25 mSquare . MagicSquareCSPFactory

26 nqueens . NQueensCSPFactory

27 zebra .ZebraCSPFactory

28 helloAdopt . HelloAdoptCSOPFactory

29 fepk . FePKCSOPFactory

30 molecules. WaterCSOPFactory

31 molecules . EthaneCOPFactory

32 graphColoring . GraphColoring8VerticesCOPFactory

Quadro 4.12 — Novo formato do arquivo de configuracao do framework
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5 ESTUDO DE CASO: COLORACAO DE GRAFO

Para validar a implementacao do algoritmo Adopt em ambiente distribuido e uti-
lizando SACI, optou-se por utilizar o problema de coloracao de grafos. Isto porque Modi
(2003b) utiliza este mesmo problema para validar seu algoritmo, e os grafos utilizados
pelo autor em sua validagao estao disponiveis, juntamente com uma implementacao nao
distribuida em linguagem Java (desenvolvida pelo autor) em Modi (2003a), o que torna
possivel, além de validar a implementagao realizada neste trabalho, comparar com a exis-

tente.

Para exemplificacao de como ¢é especificado um COP para coloragao de grafos, sera
utilizado um grafo de oito vértices e onze arestas. Este grafo estd representado grafica-
mente na fig. 5.1. Cada vértice do grafo representa uma variavel que possui um dominio
de cores, sendo estas cores representadas por numeros inteiros. As arestas representam
relacoes entre estas variaveis. Para cada uma destas relacoes existe uma funcao de custo,

sendo o objetivo encontrar um valor para cada variavel de forma a minimizar estas funcoes

x0 X4

X5 X7

de custo.

Figura 5.1 — Problema de coloragao de grafo

O grafo da fig. 5.1 foi retirado de Modi (2003a), onde estd descrito de forma textual

através de termos que denotam um COP. Esta descricao é utilizada pela implementacao do
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algoritmo Adopt disponivel também em Modi (2003a) e especifica as varidveis, as fungoes
de custo e a quantidade de agentes que devem ser criados para execucao do algoritmo na
implementagao disponibilizada pelo autor (onde cada agente pode possuir mais de uma
variavel). A descrigao textual apresentada no quadro 5.1 define um COP para o grafo
da fig. 5.1. A linhas 1-8 definem os agentes que devem ser criados na implementacao
de Modi (2003a). As linhas 9-16 definem oito varidveis, sendo esta definigdo apresentada
pela quadrupla (VARIABLE, id, agent, domain), onde a palavra VARIABLE define uma
variavel, id coresponde ao identificador da varidvel (0-7), agent especifica qual agente
sera responsavel por esta variavel e domain define a quantidade de elementos contidos
no dominio desta variavel, sendo este dominio composto por ntimeros naturais na forma:
(0,1, ...,domain—1). As préximas linhas descrevem as restri¢oes binarias. Uma restrigao é
descrita pela palavra CONSTRAINT seguida de dois nimeros x; e xs, que correspondem
aos identificadores do par de variaveis a qual esta restricao se aplica. Na sequéncia, é
estabelecida uma lista de valores que este par de varidaveis nao pode assumir através da
palavra NOGOOD seguida de dois nimeros v; e vy, que especificam os valores que as

variaveis x; e ro nao podem assumir, respectivamente.
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1 AGENT 1 31 NOGOOD 1 2
2 AGENT 2 32 NOGOOD 01
3 AGENT 3 33  CONSTRAINT 0 1
4  AGENT 4 34 NOGOOD 0 2
5 AGENT 5 35 NOGOOD 2 2
6 AGENT 6 36 NOGOOD 1 2
7 AGENT 7 37 CONSTRAINT 3 7
8 AGENT 8 38 NOGOOD 21
9 VARIABLEO13 39 NOGOOD 10
10 VARIABLE 123 40 NOGOOD 01
11  VARIABLE 2 3 3 41 CONSTRAINT 0 6
12 VARIABLE 3 4 3 42 NOGOOD 00
13 VARIABLE 4 5 3 43 NOGOOD 2 2
14 VARIABLE 56 3 44 NOGOOD 1 2
15 VARIABLE 6 7 3 45 CONSTRAINT 3 4
16 VARIABLE 78 3 46 NOGOOD 20
17 CONSTRAINT 0 4 47 NOGOOD 0 2
18 NOGOOD 21 48 NOGOOD 00
19 NOGOOD 01 49 CONSTRAINT 4 7
20 NOGOOD 10 50 NOGOOD 2 2
21 CONSTRAINT 3 6 51 NOGOOD 20
22 NOGOOD 21 52 NOGOOD 01
23 NOGOOD 0 2 53 CONSTRAINT 2 7
24 NOGOOD 00 54 NOGOOD 1 2
25  CONSTRAINT 2 5 55 NOGOOD 2 2
26 NOGOOD 01 56 NOGOOD 0 2
27 NOGOOD 0 2 57 CONSTRAINT 5 7
28 NOGOOD 21 58 NOGOOD 10
29 CONSTRAINT 1 6 59 NOGOOD 2 2
30 NOGOOD 00 60 NOGOOD 1 2

Fonte: adaptado de Modi (2003a)
Quadro 5.1 — Descrigao textual de grafo para coloracao
O célculo das funcoes de custo é realizado a partir da avaliacao de cada NOGOOD
(verificando se x; = vy e x9 = vy é verdadeiro ou falso). Se a avaliagao for falsa, a fungao
de custo retorna o valor zero, se verdadeira, retorna um valor maior que zero. Esta funcao

de custo pode ser representada por uma expressao, conforme apresenta a equacao (5.1).

1 if (Q?l = V1,T9 = ’02)
f(x1,20) = (5.1)

0 otherwise
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Compreendida a maneira de apresentacao de um COP de coloracao de grafo na
implementagao de Modi (2003a), elaborou-se uma descri¢ao textual do COP de coloragao
de grafo mais compreensivel ao leitor. Esta descrigao, apresentada no quadro 5.2 (pdgina
74), serve de ponto de partida para especificacao da classe COP. A partir desta descricao,
pode-se observar que este problema possui um dominio, que foi denominado colors, com-
posto pelos valores inteiros 0, 1 e 2 (segao Domains). H4 também oito varidveis (se¢ao
Variables), xo, x1, T2, T3, T4, Ts, Tg, T7, sendo colors o dominio de cada uma delas. Por

fim, existem onze fungoes de custo (se¢ao Cost Functions).

A classe criada para  este  problema de coloracdo  chama-se
GraphColoring8VerticesCOP, estende de COP e destina-se a definir um COP para

o problema de coloragao apresentados na fig. 5.1 e no quadro 5.2.

O quadro 5.3 (pagina 75), contém a declaragao da classe GraphColoring8Vertices.
Inicialmente esta classe define duas Expression constantes (provenientes do pacote
csp.exp, linhas 4 e 8) que correspondem ao valor de retorno da funcdo de custo. Na
sequeéncia é definido o dominio colors (linha 16) para todas as varidveis. A definigdo da
variavel x( é vista na linha 19 sendo na sequéncia atribuido o dominio colors para esta
variavel e adicionada no problema COP (a definigdo das sete outras variaveis seguem o
mesmo principio, e por isto sdo omitidas). Por fim, sdo definidas as fungoes de custo entre
as variaveis. Para definir estas fungoes de custo, optou-se por criar um método chamado
createCostExpression() que retorna uma funcao de custo a partir das expressoes do
quadro 5.2 (este método é detalhado a seguir). Portanto, para adicionar as funcoes de
custo ao COP basta, para cada expressao do quadro 5.2, chamar addCostFunction()

com a funcdo de custo criada por createCostExpression() (linha 26).
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Domains

Variables

f(ﬂﬁs, $6)

f($27955)

f(ifl, 966)

f(l’o? xl)

f(l’37 957)

f(xo, xﬁ)

f(x37 x4)

f(904, 1‘7)

f(5527 1’7)

f($57 957)

Il Il Il Il Il Il Il Il
—N— —N —N —N —N —N— —N —— —N —N

Cost Functions

f(@o, 4) = {

Graph Coloring COP

colors: {1,2,3}

O =

e}

e}

e}

=}

e}

o

e}

e}

Zo, L1, T2, T3, T4, T5, T, T7 : COlOrS;

if (vo=2,z4=1)0r (zg =0,24 =1) or(zg = 1,24 = 0)
otherwise

if (x3 =2,26 = 1) or (z3 = 0,26 = 2) or(z3 = 0,26 = 0)
otherwise

if (o =0,25 =1)or (z2 =0,25 =2) or(zy = 2,25 = 1)
otherwise

if (x; =0,26 =0) or (1 = 1,26 = 2) or(z; = 0,26 = 1)
otherwise

if (g =0,21 =2) or (vg =2,21 =2) or(zg = 1,21 = 2)
otherwise

if (x3 =2,27=1)or (z3=1,27 =0) or(zz3 = 0,27 = 1)
otherwise

if (zg = 0,26 =0) or (zg = 2,26 = 2) or(zg = 1,26 = 2)
otherwise

if (r3=2,24=0)or (z3=0,24 =2) or(zz =0,24 =0)
otherwise

if (xg =2,27 =2) or (x4 =2,27 =0) or(zg = 0,27 = 1)
otherwise

if (ro=1,27 =2) or (z2 =2,27 =2) or(zy = 0,27 = 2)
otherwise

if (x5 = 1,27 =0) or (5 = 2,27 = 2) or(zs = 1,27 = 2)
otherwise

Quadro 5.2 — Descrigao compreensivel de grafo para coloragao
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3
4
)

oo

11
13

15
16

18
19
20
21

23

25
26
27

29
30
31}

1 public class GraphColoring8VerticesCOP extends COP {

// cost wvalue to wviolated NOGOOD
private Expression violatedCost =

new ConstantExpression (new Value(new Integer (1)));

// cost wvalue to non wviolated NOGOOD
private Expression nonViolatedCost =

new ConstantExpression (new Value(new Integer (0)));

public GraphColoring8VerticesCOP (){

super (" Graph Coloring with 8 vertices”);

// creating the domain
IntegerDomain colors = new IntegerDomain (” Colors”, 0, 2);

// creating variable z0 and adding it to COP
Variable x0 = new Variable (”x0”);
x0.setDomain (colors );

addVariable (x0);

// definition of another 7 wvariables ...
// creating the cost function between z0 and x4
addCostFunction (

createCostExpression (x0, x4, 2, 1, 0, 1, 1, 0));

// definition of another cost functions

Quadro 5.3 — GraphColoring8VerticesCOP: definicao da classe e dominio

Para criacao das funcoes de custo, foram definidas expressoes condicionais para

cada uma das expressoes do quadro 5.2. Desta maneira, a expressao condicional que

define, por exemplo, a funcao de custo entre as variaveis xy e x4, pode ser vista no

quadro 5.4. A partir destas expressoes condicionais e utilizando as Expression contidas no

pacote csp.exp, sao definidas as fungoes de custo para o GraphColoring8VerticesCOP.

Os quadros 5.5 e 5.6 apresentam o método createCostExpression(), responsavel por

criar a expressao condicional que representa a funcao de custo, dado um par de variaveis

e os valores que este par de variaveis nao pode assumir.
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if ((IZ()::Q && 1'4::1)

return 1
else
if (zo==0 && z4==1)
return 1
else
if (zo==1 && x4==0)
return 1
else
return 0

Quadro 5.4 — Expressao condicional como fungao de custo

33
34
35

37
38
39
40

42
43
44
45

47
48
49
50

52
53
54
95

o7
58
59
60

62
63
64
65

32 private Expression createCostExpression(Variable xi, Variable xj,

int xivl, int xjvl,
int xiv2, int xjv2,
int xiv3, int xjv3){

EqualsExpression xieqxivl =
new EqualsExpression (
new VariableExpression(xi),
new ConstantExpression (new Value(new Integer(xivl))));

EqualsExpression xieqxiv2 =
new EqualsExpression (
new VariableExpression(xi),
new ConstantExpression (new Value(new Integer(xiv2))));

EqualsExpression xieqxiv3d =
new EqualsExpression (
new VariableExpression(xi),
new ConstantExpression (new Value(new Integer(xiv3))));

EqualsExpression xjeqxjvl =
new EqualsExpression (
new VariableExpression(xj),
new ConstantExpression (new Value(new Integer(xjvl))));

EqualsExpression xjeqxjv2 =
new EqualsExpression (
new VariableExpression(xj),
new ConstantExpression (new Value(new Integer(xjv2))));

EqualsExpression xjeqxjv3 =
new EqualsExpression (
new VariableExpression(xj),
new ConstantExpression (new Value(new Integer(xjv3))));

Quadro 5.5 — Método createCostExpression(), parte 1
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66 AndExpression xieqxivlandxjeqxjvl =
67 new AndExpression(xieqxivl , xjeqxjvl);

69 AndExpression xieqxiv2andxjeqxjv2 =
70 new AndExpression(xieqxiv2, xjeqxjv2);

72  AndExpression xieqxiv3dandxjeqxjv3d =
73 new AndExpression(xieqxiv3 , xjeqxjv3);

75 IfExpression ifxieqxiv3andxjeqxjv3 =

76 new IfExpression (

77 xieqxiv3dandxjeqxjv3 ,

78 violatedCost ,

79 nonViolatedCost );

81 IfExpression ifxieqxiv2andxjeqxjv2 =
82 new IfExpression (

83 xieqxiv2andxjeqxjv2 ,

84 violatedCost ,

85 ifxieqxiv3andxjeqxjv3);

87 IfExpression ifxieqxivlandxjeqxjvl =

88 new IfExpression (

89 xieqxivlandxjeqxjvl ,

90 violatedCost ,

91 ifxieqxiv2andxjeqxjv2);

93 return ifxieqxivlandxjeqxjvl ;
94 }

Quadro 5.6 — Método createCostExpression(), parte 2

Ap6s a definicao de uma classe factory para este problema de coloracao, denomi-
nada GraphColoring8VerticesCOPFactory, e efetuadas as devidas alteragoes no arquivo
de configuracdo do framework (estas etapas nao sdo descritas em virtude da simplicidade
e semelhanga com o exemplo descrito no capitulo 3), este problema de coloracao esté apto

para ser solucionado pela implementacao do algoritmo Adopt realizada neste trabalho.

O fator utilizado para geragao da DFST foi o grau de cada vértice. Isto garantiu
uma arvore nao linear, o que otimiza a comunicacao entre os agentes. A DFST gerada

para o COP de coloracao com oito vértices ¢ vista na fig. 5.2.
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— Parent/Child

Figura 5.2 — DFST para o grafo de oito vértices

A resolugao do COP de coloracao através do algoritmo Adopt com um host foi re-
alizada com sucesso, sendo que a solucao obtida pela implementacao do algoritmo Adopt
deste trabalho é a mesma que a solucao obtida pela implementacao disponivel em Modi
(2003a), o que valida a implementagao realizada para este estudo caso. A fig. 5.3 apre-
senta 0 ManagerGUI com os resultados obtidos para este problema em uma execucao do
algoritmo Adopt. Estatisticas sobre a execucao através da implementacao do algoritmo
Adopt deste trabalho sdo apresentadas na tab. 5.1 (pdgina 80). Para validagao foram
realizadas dez execugoes (coluna FEzecugao), e para cada execugdo foram computados o
tempo gasto (coluna Tempo) e a quantidade de mensagens trocadas (coluna Mensagens
trocadas). A quantidade de mensagens trocadas corresponde ao somatério da quantidade
de mensagens VALUE, COST, THRESHOLD E TERMINATE enviadas pelos agentes do

algoritmo Adopt durante a execucao.
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f& Manager-1' results from file G:\tmp'cys'desphbin' results’ r3-1.xml 7= IEIIii
Results from manager 1
Attribute  yolue cSP
Graph
Froblem Coloring with
8 vertices
AlGBHEE desp.alg.Adopt
Hosts 1
Final o
ot finished CSP: Graph Coloring with B wverbices;
Solution domains
found He [fa, 1, 211;
[ wariahles
Time 200
(ms3) x0: Colors;
o=1@ xl: Colors;
x =
tids Boii x2: Colors;
x1=1@ ®x3: Colors;
fds-home x4: Colors;
2 =08 x5: Colors;
fds-home ¥hb: Colors;
X3=0@ ¥7: Colors;
fds-home
Agents =14 _
fds-home constraints
=0
fds-home cost functions
%6 =1@ if{x0 == Z && x4 == 1} then {1} else {if(x0 ==
;gs;hu"('%e if{x3 == 2 && x6 == 1) then {1} else {if(x3 ==
fds-home ifixZ == 0 && x5 == 1) then {1} else {if (xZ ==_
ifixl == 0 && w6 == 0) then {1} else {if(xl ==|=|
i | ¥

Figura 5.3 — ManagerGUI com resultados do problema de coloracao de grafo
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Tabela 5.1 — Adopt para coloragdo de grafo: framework dynDCSP

FExecucao | Mensagens Trocadas ‘ Tempo (milisegundos)

1 47 239
2 51 202
3 42 167
4 46 102
5 48 112
6 52 92
7 51 117
8 53 109
9 51 96
10 47 90

Média | 48,2 | 1574,2

O leitor atento ira verificar que a quantidade de mensagens trocadas entre os agentes
do algoritmo Adopt nao é a mesma nas dez execugoes. Isto ocorre porque o algoritmo
Adopt é assincrono, o que o torna nao-deterministico, pois seu funcionamento depende

da ordem em que as mensagens sao recebidas (MODI, 2003a).

Os tempos de execugao obtidos utilizando a implementagao de Modi (2003a) para
o mesmo COP de coloragao (descritos na tab. 5.2), sdo superiores aos obtidos com a
implementacgao deste trabalho, o que comprova a eficiéncia da implementacao e da infra-
estrutura de comunicagao. J4 a quantidade de mensagens apresentou uma significativa
diferenca. Isto se deve ao fato de que a implementacao do algoritmo Adopt deste trabalho

ja faz uso das otimizagoes propostas por Modi e Ali (2003c¢).
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Tabela 5.2 — Adopt para coloragao de grafo: Modi (2003a)

Execugao | Mensagens Trocadas ‘ Tempo (miliseqgundos)

1 191 1886
2 181 1274
3 209 1548
4 160 1419
5 203 1318
6 156 1368
7 177 2102
8 182 1468
9 141 935
10 134 1071

Média | 1734 | 1438,9

Para verificar o desempenho do algoritmo Adopt em um ambiente efetivamente dis-
tribuido, foram realizadas execucoes com diferentes niimeros de hosts. O ntimero maximo
de hosts utilizado foi oito, que corresponde ao nimero de variaveis do problema, o que
significa que havia um agente em cada host. Para esta situacao, também foram realiza-
das dez execucgoes e tomados os tempos e as quantidades de mensagens. Na sequéncia o
mesmo processo foi executado com sete, seis, cinco, quatro, trés e dois hosts, sendo que
conforme o nimero de hosts diminui, a quantidade de agentes por hosts aumenta. Ao

final do processo, foram confeccionados dois graficos.

O gréafico da fig. 5.4 apresenta o tempo gasto pela execucao em funcao do nimero de
hosts utilizados. Como se pode verificar, houve um pequeno aumento do tempo quando
utilizou-se trés e sete hosts. Porém, como esta diferenca é pequena (menos de vinte
milisegundos), pode-se dizer que o tempo de execugao foi constante e independente da

quantidade de hosts.
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Tempo por host

140+
140
130 4
120
110+
100
40
a0 -

704

b
a0
40
30+
20
10+

Tempo(ms)

Figura 5.4 — Adopt para coloracao de grafo: Tempo por hosts

Ja o grafico da fig. 5.5 apresenta o nimero de mensagens trocadas em funcao do
numero de hosts. Assim como ocorreu com o tempo de execuc¢ao, o nimero médio de

mensagens trocadas se manteve constante.

Mensagens por host
55 -
a0
45
40
35
30+
20
146 4
10
A -

Mensagens

Figura 5.5 — Adopt para coloracao de grafo: Mensagens por hosts

O fato de que o tempo de execucao se manteve constante neste estudo de caso,
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independente da quantidade de hosts utilizados, nao ¢é suficiente para afirmar que a
execucao do algoritmo Adopt em um ambiente distribuido nao apresenta ganho em relacao
a execucao centralizada, pois talvez este ganho sé seja percebido em problemas com um

numero maior de variaveis.

Conforme j& mencionado, em Modi (2003a) encontra-se uma implementacao do
algoritmo Adopt, realizada pelo autor. Trata-se de uma implementacao nao distribuida,
onde cada agente é constituido por um processo (thread) local. Nesta implementagao,
nao ¢ utilizada uma infraestrutura de comunicacao entre agentes de terceiros: o proprio
autor implementou a sua infraestrutura de comunicacao. Agora, com a implementacao
realizada do algoritmo Adopt utilizando a infraestrutura de comunicagao entre agentes

SACI, é possivel executar o algoritmo em ambientes efetivamente distribuidos.
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6 ESTUDO DE CASO: MODELAGEM MOLECULAR

Para realizacao da modelagem molecular é fundamental obter conhecimentos da
area de quimica, definindo atomos e moléculas, bem como a maneira com que as ligagoes
entre os atomos de uma molécula sao especificadas no processo de modelagem molecular.

As segoes a seguir pretendem apresentar estes conceitos.

6.1 ATOMOS E MOLECULAS

Toda matéria é formada por particulas extremamente pequenas denominadas
atomos. Todo atomo é constituido de trés partes: protons, néutrons e elétrons. Os
prétons e néutrons compoem conjuntamente o nicleo do atomo. Os elétrons estao dis-
postos (e em movimento) ao redor do niicleo em uma regiao denominada eletrosfera. A
eletrosfera, por sua vez, é dividida em niveis de energia. Segundo Fonseca (1993, p. 32),
um nivel de energia é uma regiao do atomo onde o elétron pode movimentar-se sem perder
nem ganhar energia. A cada nivel corresponde uma quantidade de energia, que varia de
acordo com o afastamento do nivel energético em relacao ao nucleo, assumindo valores

menores quando o nivel esta préximo do nicleo, e maiores quando esta afastado.

Para cada nivel de energia n estd associada uma determinada quantidade de
elétrons. Cada um destes niveis é designado por um ntimero inteiro iniciando de 1 e
crescente a medida que a quantidade de energia do nivel aumenta. Cada um destes niveis
pode ser dividido em subniveis de energia, designados pelas letras s,p,d, f. Da mesma
maneira que ocorre com os niveis de energia, cada subnivel é ocupado por uma quantidade
maxima de elétrons. A tab. 6.1 apresenta alguns niveis, subniveis e o nimero maximo de

elétrons em cada um dos niveis/sub-niveis.

Os elétrons movimentam-se em torno do nicleo em regioes especificas, determina-
das orbitais. Segundo Fonseca (1993), um orbital é a regiao do dtomo onde a probabi-
lidade de encontrar um elétron é maxima, visto que nao se sabe exatamente o trajeto

descrito pelo elétron ao movimentar-se, mas sabe-se apenas as regioes que a trajetoria
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Tabela 6.1 — Disposicao dos elétrons nos niveis de energia

Nivel | Max. de elétrons | Subniveis | Max. de elétrons
1 2 S 2
2 8 S, p 2,6
3 18 s,p,d 2,6, 10
4 32 s,p,d, f 2,6, 10, 14

Fonte: adaptado de Fonseca (1993, p. 34)

pode apresentar. Um orbital pode ser compartilhado por no maximo dois elétrons. A
representacao geométrica tri-dimensional de um orbital varia de acordo com o subnivel
de energia. Para o subnivel de energia p, que comporta até no maximo seis elétrons, a
representacao geométrica é apresentada na fig. 6.1. Como cada orbital pode comportar

até dois elétrons, tem-se trés orbitais diferentes para o subnivel p.

Fonte: Fonseca (1993, p. 36)
Figura 6.1 — Orbitais do subnivel p

A estabilidade de um atomo é obtida quando este atinge o nimero méaximo de
elétrons no ultimo subnivel de energia que o compoe. Este subnivel é denominado de
camada de valéncia, e é a partir dos elétrons da camada de valéncia que os atomos es-
tabelecem ligacoes entre si. As ligagoes estabelecidas entre os dtomos tem por objetivo
buscar a estabilidade. Neste processo, os elétrons da camada de valéncia sao comparti-

lhados com os de outro dtomo, dando origem a moléculas (FONSECA, 1993, p. 81).

E importante observar que existem determinados tipos de &tomos em que o nimero

de ligacoes estabelecidas nao corresponde ao niimero de ligagoes previstas na configuracao
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eletronica (disposigao dos elétrons nos niveis energéticos) destes atomos. Nestes casos,

diz-se que houve a hibrida¢ao do dtomo em questao. (FONSECA, 1993, p. 88).

A hibridacao ocorre quando elétrons de um determinado orbital sdo ativados,
misturando-se, e passando a fazer parte de um novo orbital. A hibridagao explica, por
exemplo, o fato de um dtomo de carbono (que em seu estado fundamental, sua confi-
guracao eletronica apresenta dois elétrons no subnivel s do nivel 2 e dois elétrons no
subnivel p do nivel 2) formar trés tipos hibridos de atomos de carbono, que sao: carbono
sp3, cujos elétrons (um no subnivel s do nivel 2 e trés no subnivel p do nivel 2) misturam-
se para formar um novo subnivel chamado sp® que permite ao carbono sp? fazer ligacao
simples (compartilhar um elétron) com quatro dtomos diferentes; carbono sp?, que possui
a mesma configuracao eletronica do carbono sp?, porém, apenas trés elétrons agrupam-
se para formar o novo subnivel chamado sp?, ficando um elétron “puro” (nao hibrido)
permitindo ao carbono sp? fazer uma ligagao dupla (compartilhar dois elétrons) com um
determinado 4tomo; e carbono sp, com a mesma configuracao eletronica do carbono sp?,
porém, apenas dois elétrons agrupam-se para formar o novo subnivel, chamado sp, ficando
dois elétrons “puros”, fato que permite ao carbono sp fazer duas ligagoes duplas ou uma

ligacao tripla (compartilhar trés elétrons) com um determinado dtomo.

Segundo Jensen (1999, p. 1), moléculas sdo tradicionalmente consideradas como
compostos de atomos, ou, de uma forma geral, como uma colecao de particulas
elétricamente carregadas, com nicleos positivos e elétrons negativos. As moléculas diferem
entre si pois contém diferentes ntimeros de nucleos e elétrons podendo estar arranjados

de diferentes maneiras.

Fonseca (1993, p. 83) afirma que existem trés férmulas de representacao de uma
molécula: féormula eletronica, férmula estrutural e formula molecular. A férmula eletronica
(fig. 6.2(A)) representa, além do simbolo do atomo, todos os elétrons da camada de
valéncia através de pequenos circulos dipostos ao redor do simbolo do atomo, de forma
que os elétrons compartilhados fiquem lado a lado. A férmula estrutural (fig. 6.2(B))

evidencia a estrutura da ligacao, sendo cada par de elétrons compartilhados representado
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por um trago. Ja a formula molecular (fig. 6.2(C)) mostra apenas a quantidade de atomos

que formam a molécula.

TR Y
oéoo(::ooH H—?—(I:—H C2H6
H H H H (©)

(A) (B)

Figura 6.2 — Férmulas de representacao molecular

Quando as ligagoes entre os atomos sao estabelecidas e a estabilidade é atingida,
formando uma molécula, os atomos estarao dispostos em um espaco tri-dimensional, atin-
gindo um estado de conformagao, denominado modelo molecular. Segundo Leach (1996,
p. 413), as propriedades quimicas, fisicas e biolégicas de toda molécula dependem critica-

mente da estrutura tri-dimensional adotada.

O processo de determinacao de modelos moleculares é denominado modelagem
molecular. Tsai (2002, p. 285) define modelagem molecular como a aplica¢ao de compu-
tadores para gerar, manipular, calcular e predizer estruturas moleculares realisticas e suas

propriedades.

O avanco da tecnologia computacional nas ultimas décadas possibilitou o uso in-
tensivo dos computadores para modelagem molecular. Young (2001, p. 3) afirma que
o uso de computadores permite, de forma rapida e eficiente, a determinacao e o estudo
de modelos moleculares sem a (ou antes da) sintese da molécula. Esta sintese, além de

requerer matéria-prima e meses de laboratoério, pode resultar em residuos téxicos.

Leach (1996) apresenta as duas maneiras existentes para realizagdo da modela-
gem molecular: mecanica quantica e mecanica molecular. A mecanica quantica considera
explicitamente a presenca dos elétrons e suas movimentacoes para confeccao do modelo
molecular. Por um lado, este fato permite o estudo preciso de propriedades que dependem
diretamente da distribuigao eletronica e a investigagao de reagoes quimicas em que ligagoes
sao formadas ou quebradas. Por outro lado, considerar os elétrons na determinacao do

modelo molecular requer grande quantidade de célculos, consumindo tempo consideravel.
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J& a mecanica molecular, que serd apresentada com mais detalhes na se¢ao 6.2, descon-
sidera a movimentacao dos elétrons e considera apenas a posi¢cao dos nicleos dos atomos
para determinacao do modelo molecular, simplificando desta forma os calculos e reduzindo

o tempo de processamento computacional.

6.2 MECANICA MOLECULAR

A mecanica molecular, também chamada de modelo de campo de forca, especifica
as relacoes entre os atomos que compoem a molécula através de conceitos da mecanica
cléssica (por exemplo: sistemas massa-mola). Diferentemente da mecéanica quantica, a
mecanica molecular ignora a movimentacao dos elétrons, e, segundo Tsai (2002, p. 288),
é baseada nos seguintes principios: 1) o nicleo e os elétrons de cada dtomo sao agrupados
em uma Unica particula e tratados como bolas esféricas; 2) ligacoes entre estas particulas
sao vistas como molas; 3) interagdes entre estas particulas sao tratadas utilizando fungoes
derivadas da mecanica cldssica; 4) cada fungao atua sob parametros experimentais, que
descrevem as interagoes entre determinados tipos de dtomos; 5) a soma das interagoes

entre os atomos da molécula determina o estado de conformacao do modelo molecular.

A partir destes principios, é possivel especificar a equagao (6.1) que corresponde
a equacao geral que determina o modelo molecular de uma série de moléculas (limitadas

apenas pela existéncia ou nao de parametros experimentais).

E= Estr + Ebend + Etors + Enon—bonded (61)

Nesta equacao, o termo E representa energia potencial, logo, infere-se que a energia
potencial total da molécula (£) é igual a soma das energias de estiramento das ligagoes
entre dois atomos (FEg;, ), de dobramento de ligagao entre trés dtomos (Epenq), de torgao
entre planos (FE,.) e de interagoes entre dtomos nao ligados diretamente (E,on—ponded)
(LEACH, 1996, p. 132). Estas energias sao detalhadas nas segoes 6.2.1, 6.2.2, 6.2.3 ¢ 6.2.4,

respectivamente.

Inicialmente, é preciso apresentar o conceito de energia potencial. Bonjorno et al.
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(1993, p. 139) definem energia potencial como sendo a energia armazenada pelos corpos
devido as suas posicoes. Como exemplo, cita-se um corpo preso a uma mola sendo “pu-
xado” por uma determinada forga (fig. 6.3). Quanto mais afastado o corpo estd, mais
esticada estd a mola, e consequentemente, mais energia potencial o corpo possui. Assim
que o objeto é solto, a energia armazenada fara o corpo se mover, produzindo trabalho.
Uma propriedade importante que deve ser destacada é a constante elastica da mola que
determina sua “flexibilidade”. A quantidade de energia potencial é diretamente depen-

dente do valor da constante elastica e da forca aplicada para deslocar o corpo.

Forca >

Trabalho Energia Potencial

Fonte: adaptado de Bonjorno et al. (1993, p. 144)
Figura 6.3 — Energia potencial

Da mesma forma que o sistema corpo(massa)-mola apresentado anteriormente, as
interacoes entre os atomos de uma molécula apresentam constantes de referéncia. No caso
da ligacao entre, por exemplo, dois 4tomos de carbono sp3, verifica-se experimentalmente
que estes tem como distancia de ligacao de referéncia 1,523 A(a unidade de medida de
distancia entre dois d4tomos é o angstrom, de simbolo A, que corresponde a bilionésima
parte de um metro) (LEACH, 1996, p. 138). Sendo assim, quando estes dois dtomos
tém como distancia de ligacao um valor diferente desta referéncia, apresentam energia

potencial, analogamente a mola esticada/comprimida.
Sob a ética da mecanica molecular, a modelagem molecular objetiva encontrar uma
disposicao espacial dos atomos de forma a estabilizar o sistema, ou seja, um arranjo que

minimiza a energia potencial total da molécula (JENSEN, 1999, p. 8).
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6.2.1 Energia de Estiramento

Todos os pares de dtomos A e B, quando ligam-se diretamente, tendem a ficar
separados por uma determinada distancia [, que varia em funcao do tipo de dtomo A e
B. Quando esta distancia é aumentada ou diminuida (em ambos os casos, diz-se estirada)
em relacdo a distancia de referéncia, forma-se energia potencial. A equacao (6.2) define a

energia de estiramento entre um par de d&tomo A e B (JENSEN, 1999, p. 8).

By = KAP(148 — [115)? (6.2)

Esta equacio apresenta um termo variavel (I47) e duas constantes (I5'2 e k4B). O
termo [4% corresponde a distancia [ entre os &tomos A e B. [§'P é a distancia de referéncia

para a ligacdo A-B. k4B

é a constante de forca para a ligacao A-B. A fig. 6.4 ilustra
graficamente a distancia de ligacao entre os atomos A e B, denotada por [, de onde surge
a energia de estiramento. Apesar de estar sendo representada apenas entre os dtomos A

e B, a energia de estiramento ocorre entre todos os pares de atomos ligados.

C D

Fonte: adaptado de CENTER FOR MO-
LECULAR MODELING (1996)

Figura 6.4 — Energia de estiramento

6.2.2 Energia de Dobramento

Entre cada trés atomos A, B e C ligados, forma-se um angulo. A energia de
dobramento é a energia formada quando hd um aumento ou diminiu¢do (diz-se dobra-

mento) deste angulo em relagdo ao angulo de referéncia para os dtomos em questao. A
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equagao (6.3) define a energia de dobramento entre trés dtomos A, B e C (JENSEN, 1999,

p. 11).

Ebend _ k,ABC(eABC o 06430)2 (63)

O termo #ABC

corresponde ao angulo § formado entre os dtomos A, B e C. §38¢ ¢
o angulo de referéncia para os dtomos A-B-C. k4B ¢ a constante de forca para o angulo
formado entre os atomos A-B-C. A fig. 6.5 ilustra graficamente o angulo formado entre
os atomos A, B e C, denotada por #, de onde surge a energia de dobramento. Apesar de

estar sendo representada apenas entre os a&tomos A, B e C, a energia de dobrameto ocorre

a cada conjunto de trés atomos ligados.

C D

Fonte: adaptado de CENTER FOR MO-
LECULAR MODELING (1996)

Figura 6.5 — Energia de dobramento

6.2.3 Energia de Torgao

Da mesma forma que se forma energia quando ha variacao no angulo de ligacao
entre os atomos com relacao ao angulo de referéncia, também ha formagao de energia
quando ha variagao do angulo formado entre os diversos planos existentes em um modelo

molecular.

A cada conjunto de quatro atomos ligados A, B, C e D, é possivel formar, geome-
tricamente, dois planos. O primeiro plano é formado pelos atomos A, B e C e o segundo
pelos dtomos B, C e D. O angulo de torgao (também chamado de angulo diedro) é o

angulo formado por estes dois planos (LEACH, 1996, p. 3). Jensen (1999, p. 15) observa
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um aspecto importante da energia de torcao: ela deve ser periddica, ou seja, a energia
retorna a um mesmo valor quando os planos sao rotacionados um determinado periodo

(por exemplo, 360°). A equagao (6.4) define a energia de tor¢ao formada entre os dtomos

A, B, CeD.

% % %
Eiors = ?1(1 + cosw) + 52(1 + cos2w) + ?3(1 + cos3w) (6.4)

Esta equacao analisa a energia de tor¢ao em trés periodos: 360°, 180° e 120°. O
termo w corresponde ao angulo formado entre os planos A-B-C e B-C-D. Os termos V7,
V5 e V3 sao constantes e correspondem ao maximo de energia encontrado ao rotacionar o
angulo de tor¢ao em cada um dos respectivos periodos. A fig. 6.6 ilustra graficamente o
angulo de torcao formado entre os atomos A, B, C e D, denotada por w, de onde surge a

energia de tor¢ao, que ocorre a cada conjunto de quatro atomos ligados.

Fonte: adaptado de CENTER FOR MO-
LECULAR MODELING (1996)

Figura 6.6 — Energia de angulo de torgao

6.2.4 Energia de interagoes entre atomos nao ligados

A energia formada a partir de interagoes entre atomos nao ligados diretamente é
composta por dois tipos de energia (conforme apresenta a equagao (6.5)): de van der
Waals(E,q4,) e eletrostética (F). Ambas energias estdo associadas a atracao/repulsao

dos atomos, apenas diferenciam-se pelos fatores que realizam a atra¢ao/repulsao.

Enonbonded = Evdw + Eel (65)
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A energia de van der Waals é formada a partir da repulsao e atragao dos atomos.
Os elétrons, por serem carregados negativamente, tendem a repelirem-se. Logo, quando
dois atomos aproximan-se, ha repulsao por parte de seus elétrons. Porém, a medida que
os atomos se afastam, surge atracao entre os mesmos. Esta atracao é explicada em funcao

de momentos dipolares.

Um dipolo consiste de um par de cargas elétricas de sinais opostos (uma positiva e
outra negativa). Estas duas cargas produzem ao seu redor um campo de forga, conforme
é apresentado na fig. 6.7. Nesta figura, a direcao da seta indica a acao do campo de
forga (carga negativa “atrai” carga positiva e a carga positiva deixa-se “atrair” pela carga
negativa). No caso de um dtomo, um dipolo é formado pelos elétrons (negativos) e pelos
prétons (positivos). Como os elétrons estao sempre em movimento, a agao do campo de
forga também estd. Dessa forma, em determinado momento (quando o “lado positivo” do

atomo estd proximo do “lado negativo” de outro dtomo) acontece atragao.

Fonte: adaptado de Bonjorno
et al. (1993, p. 373)

Figura 6.7 — Dipolo elétrico

A equagdo (6.6) define a energia de van der Waals entre um par de dtomos A e B
nao ligados (LEACH, 1996, p. 174). Nesta equacao, o termo r4p corresponde a distancia
entre os atomos A e B. 045 é constante e representa a distancia de ligacao entre os dtomos
A e B quando a energia de van der Waals atinge o valor zero. € também é constante e

representa a “maciez” (quao proximos podem ficar) dos atomos em questao.

s (72) - (5)] e

A energia eletrostatica forma-se em funcao da capacidade que um atomo tem de
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atrair ou repelir elétrons, capacidade esta determinada pela tendéncia do dtomo de com-
partilhar elétrons da camada de valéncia. A equagao (6.7) define a energia eletrostatica

entre um par de dtomos A e B (LEACH, 1996, p. 148).

Eel - 4445
4megr AR

(6.7)
O termo r p corresponde a distancia entre os atomos A e B. Os termos g4 e g
sao constantes e representam a carga (capacidade) que os dtomos A e B, respectivamente,

possuem de atrair elétrons. O termo ¢y corresponde a constante dielétrica, que no vacuo,

corresponde ao valor 1,0.

A fig. 6.8 apresenta a representacao grafica da ocorréncia de energia entre atomos
nao ligados, enfatizando justamente o fato de que este tipo de energia somente ocorre

entre atomos nao ligados e separados por no minimo trés ligacoes.

o9
D R D

C D

Fonte: adaptado de CENTER FOR MO-
LECULAR MODELING (1996)

Figura 6.8 — Energia de dtomos nao ligados

6.2.5 Parametrizacao

Conforme verifica-se nas equacoes apresentadas nas secoes anteriores, para deter-
minar a energia molecular, além da necessidade de conhecer a atual disposicao geométrica
dos atomos da molécula (para desta forma determinar os valores das distancias e angulos
de ligacao, por exemplo), é preciso também conhecer os diversos parametros (constantes)

envolvidos em cada equagao, para desta forma, poder “parametrizar” corretamente as
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equacoes.

Um importante conceito para a parametrizacao é o de tipo de dtomo. O tipo
de atomo é determinado em funcao das ligacoes efetuadas. Sendo assim, se um atomo
de um determinado elemento pode realizar ligagoes de diferentes maneiras (é o caso da
hibridagao do carbono, apresentada na se¢ao 6.1), devem haver diferentes tipos de dtomo

para representar o &tomo em questdo (LEACH, 1996, p. 135).

Leach (1996, p. 135) observa uma propriedade importante dos parametros das
equacoes: a transferibilidade. A transferibilidade consiste do fato de que um determi-
nado parametro pode sempre ser utilizado para representar a relacao entre determinados
atomos, independente da molécula em questao. Por exemplo, os parametros que especifi-
cam a relagado dos atomos A1-A2 em uma molécula M1 sdo os mesmos que (transferiveis
para) a relacdo A1-A2 em uma molécula M2. Leach (1996, p. 135) também observa que
os conjuntos de parametros mais amplamente utilizados para determinacao de modelos
moleculares para moléculas pequenas sao: Molecular Mechanics 2 (MM2) e Molecular

Mechanics 3 (MM3).

Os parametros MM2 e MM3 foram desenvolvidos pelo ALLINGER’S MOLECU-
LAR MECHANICS RESEARCH LAB (1995). No conjunto MM2 existem 69 tipos de
atomos. O conjunto MM3, que é um aprimoramento e extensao do conjunto MM2 apre-
senta 156 tipos de atomos. Apenas para o elemento carbono, o conjunto MM3 especifica

14 tipos de atomo.
6.2.6 Representacao Geométrica

Segundo Leach (1996, p. 5), o modelo geométrico tri-dimensional mais utilizado
para representar um modelo molecular é o de “bolas e palitos”, onde cada atomo é repre-
sentado por uma bola (esfera) e as ligagoes entre os 4tomos sao representadas por “palitos”
conectando as esferas. Um exemplo de modelo molecular tri-dimensional é apresentado
na fig. 6.9. Trata-se de uma molécula de etano, de férmula molecular CsHg, gerado a

partir dos parametros do conjunto MM2.
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A maneira mais apropriada para especificar um modelo molecular tri-dimensional

Hs. ‘/Z’

Fonte: adaptado de Leach (1996, p. 3)
Figura 6.9 — Modelo molecular do etano

¢ utilizar uma matriz Z. Nesta matriz, as interagoes entre os atomos sao representadas

utilizando coordenadas internas, onde a posicao de cada atomo € descrita em relacao aos

outros atomos. Em uma matriz 7, cada linha representa as interacoes de um determi-

nado dtomo (LEACH, 1996, p. 2).

corresponde ao modelo molecular do etano (representado graficamente na fig. 6.9) gerado

a partir dos parametros do conjunto MM2.

Tabela 6.2 — Matriz Z para o modelo molecular do etano

a; | llay —ag) | ay | 6(a; —as —a3) | a3 | w(ag —ag —az —ayq) | a4
C1

2| 154 |C1

H3 1,0 C1 109.,5 C2

H4 1,0 C2 109.,5 C1 180,0 H3
H5 1,0 C1 109,5 C2 60,0 H4
H6 1,0 C2 109,5 C1 -60,0 H5
H7 1,0 C1 109,5 C1 180,0 H6
HS 1,0 C2 109,5 C1 60,0 H7

Fonte: adaptado de Leach (1996, p. 2)

A tab. 6.2 apresenta um exemplo de matriz Z, que

Na primeira linha da matriz Z é definido o &tomo C1, que corresponde a um atomo
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de carbono. O dtomo C2 também é um carbono e estd a uma distancia de 1,54A do dtomo
C1 (colunas 2 ¢ 3). O dtomo H3 é um hidrogénio e estd separado do atomo C1 por 1,0A.
O angulo formado pelos atomos C2-C1-H3 é 109, 5°, informacao esta que é especificada
nas colunas 4 ¢ 5. O quarto d4tomo é um hidrogénio, distanciado 1,0A do &tomo C2, o

angulo H4-C2-C1 é 109, 5° e o angulo de tor¢ao dos atomos H4-C2-C1-H3 é 180°.
6.3 ESPECIFICACAO E IMPLEMENTACAO

Para verificar a viabilidade da resolucao do problema de modelagem molecular em
um ambiente distribuido e considerando-se o fato de que a mesma consiste de um problema
de otimizagao de restrigoes, optou-se por desenvolver um estudo de caso aplicando o
algoritmo Adopt para obter o modelo molecular da molécula de etano, apresentada na
fig. 6.9. Considerando-se as interacoes entre os atomos apresentadas na secao 6.2, a

molécula do etano apresenta 37 interacoes. Estas iteracoes sao apresentadas no quadro 6.1.

Estiramento Dobramento Torcgao Nao ligados
C1-H3 C1-C2-H4 H3-C1-C2-H4 H3-C1-C2-H4
C1-H7 C1-C2-H8 H3-C1-C2-H6 H3-C1-C2-H6
C1-Hb5 C1-C2-H6 H3-C1-C2-H8 H3-C1-C2-H8
C1-C2 C2-C1-H3 H5-C1-C2-H4 H5-C1-C2-H4
C2-H4 C2-C1-H5 H5-C1-C2-H6 H5-C1-C2-H6
C2-H6 C2-C1-H7 H5-C1-C2-H8 H5-C1-C2-H8
C2-H8 H3-C1-H5 H7-C1-C2-H4 H7-C1-C2-H4

H3-C1-H7 H7-C1-C2-H6 H7-C1-C2-H6
H5-C1-H7 H7-C1-C2-H8 H7-C1-C2-H8
H4-C2-H6
H4-C2-H8
H6-C2-H8

Quadro 6.1 — Interagbes entre os atomos da molécula de etano

Quando a energia da molécula de etano é minimizada, gerando seu modelo mo-
lecular tri-dimensional, os atomos da molécula estao dispostos de acordo com a matriz
Z da tab. 6.3. Esta disposigao, obtida através do software TINKER (PONDER, 2004a)
utilizando o conjunto de parametros MM3, servird de referencial para os valores obtidos
a partir da resolugao do COP de modelagem molecular do etano através do algoritmo

Adopt.
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Tabela 6.3 — Matriz Z de referéncia para o modelo molecular do etano

a; | l(lay —ag) | as | O(ay —as —a3) | a3 | w(ag —as —az —ayq) | ag
Cl1
C2 1,5313 C1
H3 1,1131 C1 111,408 C2

H4 | 1,1131 | C2 111,408 C1 179,996 H3
05| 1,1131 | C1 111,408 C2 59,997 H4
H6 | 1,1131 | C2 111,408 C1 300,000 H5
H7 | 1,1131 | C1 111,408 C1 179,999 H6
HS | 1,1131 | C2 111,408 C1 59,998 H7

Fonte: adaptado de Ponder (2004a)

Tendo definidas as interacoes entre os atomos, pode-se entao especificar um COP
para a modelagem molecular. Como para cada uma destas interagoes existe uma equagao
(que define a energia), e que em cada uma destas equagbes existe um termo variavel,
optou-se por especificar cada uma destas interagoes como uma variavel do COP, sendo
que o dominio de cada uma destas variaveis dependera do tipo da relagdo (por exemplo,
o dominio das varidveis das interagoes de dobramento serd dado em graus). A funcao de
custo que ird atuar sobre as varidveis sao as equacoes que definem a energia, pois estas

sao minimizadas quando cada variavel apresenta seu valor ideal.

Antes de iniciar a especificagao do COP, faz-se necessario comentar os parametros
utilizados em cada uma das equacoes e sua relacao com os dominios. Os parametros
utilizados foram os do conjunto de parametros MM3, retirados de Ponder (2004b), onde
estao dispostos de forma tabular, separados por tipos de atomos e de interacao. Conforme
descrito na secao 6.2.5, o conjunto de parametros MM3 especifica 156 tipos de atomos.
Cada um destes tipos de atomo é representado por um valor inteiro. O quadro 6.2
apresenta a definicao dos tipos de dtomos de carbono e hidrogénio que formam a molécula

de etano.



6.3 FEspecificacao e implementagdo 99

‘ Tipo do dtomo Simbolo Observagao ‘
1 C CSP3 ALKANE
5 H EXCEPT ON H, O, S

Fonte: adaptado de Ponder (2004b)
Quadro 6.2 — Tipos de atomo no conjunto MM3

Os parametros para as interacoes de estiramento sao apresentados em Ponder
(2004b) conforme ilustra o quadro 6.3. Os parametros para as demais interagdes sao
dispostos tabularmente da mesma forma como os deste quadro. Devido ao fato de que,
para as interagoes entre atomos nao ligados, o conjunto de parametros MM3 apresenta
parametros nao diretamente aplicaveis nas equacoes apresentadas na secao 6.2.4 sem so-
frerem transformacoes através de equacoes nao descritas neste trabalho, estas interagoes
nao serao consideradas, acarretando na obtencao de um modelo molecular aproximado,
mas nao invalido para a avaliagao da especificacao da modelagem molecular como COP

e sua resolucao com o algoritmo Adopt.

Tipo do datomo Tipo do datomo k lo
1 1 4,4900 1,5247
1 5 4,7400 1,1120

Fonte: adaptado de Ponder (2004b)
Quadro 6.3 — Parametros de estiramento

Em Ponder (2004b), para cada tipo de interacao pode existir um Fator de Multi-
plicacao (FM), que deve ser multiplicado pelo valor do parametro para obter seu valor
real. Para o exemplo apresentado no quadro 6.3, o FM para o parametro k é 71,94. Desta
maneira, o valor real do parametro k£ para a interagao entre os tipos de atomos 1-1 é
323,0106 e para a interagao entre os tipos de atomos 1-5 é 340,9956. O parametro [y nao

apresenta FM.

Considerando o fato de que na modelagem molecular as variaveis das equacoes
assumem valores reais (ou seja, seus valores sdo obtidos a partir de dominios continuos e
infinitos) e que o algoritmo Adopt opera somente com valores inteiros para os dominios

das varidveis de um COP (ou seja, com dominios discretos e finitos), torna-se necessario
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“discretizar” os dominios das variaveis das equacoes para entao serem utilizados como
dominios das variaveis do COP. Para isto, a cada variavel de equacao foi definido um Fator
de Discretizacao (FD) que “transforma” um valor continuo em discreto. Nas equagoes
em que o termo varidavel é determinado em funcao de um parametro que especifica o
valor de referéncia para o mesmo (o que ocorre nas equagoes de energia de estiramento
e dobramento), o FD é determinado a partir das casas decimais do parametro, com o
objetivo de “remové-las”. J4 para a equagao de energia de torgdo (que ndo apresenta
parametro com valor de referéncia), optou-se por definir um FD que proporciona-se uma

precisao de dois décimos.

A tab. 6.4 apresenta os parametros de estiramento para as interagoes na molécula de
etano, ja considerados o FM e apresentando o FD. Nesta tabela, o termo F' M}, corresponde
ao FM de k. O termo k x FM;, é k multiplicado por FMy. Ja o termo FD; é o FD do
termo varidvel [, que define os valores dos dominios (correspondentes as distancias que
o estiramento pode tomar) com precisao de quatro décimos, conforme o parametro de

referéncia (.

Tabela 6.4 — Parametros de estiramento com FM e FD para molécula de etano

interacao ‘ k ‘ lo ‘ F M, ‘ kx F'M, ‘ FD,
1-1 4,4900 | 1,5247 | 71,94 | 323,0196 | 10*
1-5 4,7400 | 1,1130 | 71,94 | 340,9956 | 10*

Na tab. 6.5 sao vistos os parametros de dobramento para as interacoes na molécula
de etano, com os respectivos FM (FMg) e FD (F'D;), sendo este tltimo utilizado para
especificar os valores dos dominios (que correspondem aos angulos que a interagao pode

assumir) com precisao de trés décimos, conforme o parametro de referéncia 6.

Tabela 6.5 — Parametros de dobramento com FM e FD para molécula de etano

interagio | k| 6y |  FMy | kxFMy(=) | FDy

1-1-5 0,590 | 109,800 | 0,02191418 | 0.0129293662 | 10°
o-1-5 0,550 | 107,600 | 0,02191418 | 0.012052799 | 10°
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Por fim, a tab. 6.6 contém os parametros de tor¢cao para as interagoes na molécula
de etano, sendo F'My, o FM dos termos V,, e F'D,, o fator de discretizacao utilizado para
especificar os valores dos dominios, que correspondem ao angulo de torcao que a interacao

pode assumir com uma precisao de dois décimos.

Tabela 6.6 — Parametros de tor¢ao com FM para molécula de etano

interagdo. | Vi | Va | Vi | FMy, | Vi« FM | Vox FM | V3« FM | FD,
51-1-5 [0,0]00]0238] 05 | 00 | 00 | 0119 | 10

Apoés a definicao das varidveis, dos dominios e dos parametros, foi possivel espe-
cificar uma classe para o COP de modelagem molecular. Esta classe foi chamada de
EthaneCOP. Os parametros e os FD foram especificados como atributos estéticos (cons-

tantes) nesta classe, conforme apresenta o quadro 6.4 (pagina 102).

No método construtor desta classe sao definidos os dominios, as variaveis e as
fungoes de custo. A defini¢ao dos dominios é mostrada no quadro 6.5 (pagina 102). Sao
definidos um dominio para cada interacao entre diferentes tipos de atomos, sendo que
em todos os casos, os valores dos dominios consideram o FD. Devido ao fato de que
o algoritmo Adopt requer dominios finitos, optou-se por compor um intervalo de valores
para os dominios com base no valor do parametro de referéncia (nos casos de estiramento e
dobramento) e com base também nos valores para as varidveis das equagoes determinados
por Ponder (2004a) para o modelo molecular do etano (ja que verificou-se que os mesmos,
no caso do etano, nao se distanciam muito do valor de referéncia). Portanto, foram
considerados para os limites inferior e superior deste intervalo, 20% acima e abaixo do
valor de referéncia. Para o dominio da energia de tor¢ao, como esta nao apresenta angulo
de referéncia, fica o intervalo do circulo trigonométrico (em graus) como sendo o dominio

das variaveis que representam este tipo de energia.
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1 public class EthaneCOP extends COP {

2 // stretch parameters for 1—1 atoms interactions

3 private static final double C.CK = 323.0106; // kxFM

4 private static final double C_.C.L = 1.5247; //

5 private static final int C_.C.DIVIDER = 10000; // FD

7 // stretch parameters for 1-5 atoms interactions

8 private static final double C.HK = 340.9956; // kxFM

9 private static final double CHL = 1.1120; //

10 private static final int C_H.DIVIDER = 10000; // FD

12 // bend parameters for 1—1—5 atoms interactions

13 private static final double HC. CK = 0.0129293662; // kxFM

14 private static final double H.C.C.T = 109.800; // b

15 private static final int H.C_.C_DIVIDER = 1000; // FD

17 // bend parameters for 1—5—1 atoms interactions

18 private static final double HCHK = 0.012052799; // k«xFM

19 private static final double HCH.T = 107.600; // o

20 private static final int H.C_HDIVIDER = 1000; // FD

22 // torsion parameters for 5—1—1—5 atom interactions

23 private static final double H.C.C_H.V1 = 0.0; // i

24 private static final double H.C.C.H.V2 = 0.0; // Va

25 private static final double H.C.C.H.V3 = 0.119; // V3

26 private static final int H.C.C.H.V3.DIVIDER = 1; // FD

28 // the constant term 1 present in the torsinal equation

29 private static final int TORSION_EXPANSION_CONSTANT = 1;
Quadro 6.4 — EthaneCOP: definicao da classe e parametros MM3

29  public EthaneCOP (){

30 super (”EthaneCOP Molecule” );

31 // domain for stretch interactions between 1—1 atom types

32 IntegerDomain C.C.STRETCH.DOMAIN =

33 new IntegerDomain (”Bond C-C”, 12197, 18296);

34 // domain for stretch interactions between 1—5 atom—types

35 IntegerDomain H.CSTRETCH.DOMAIN =

36 new IntegerDomain (”Bond H-C”, 8896, 13344);

37 // domain for bend interactions between I1—1—5 atom types

38 IntegerDomain H.C.C_BEND_DOMAIN =

39 new IntegerDomain (” Angle H-C-C”, 87840, 131760);

40 // domain for bend interactions between 5—1—5 atom types

41 IntegerDomain H.C_HBEND_DOMAIN =

42 new IntegerDomain (” Angle H-C-H” , 86080, 129120);

43 // domain for torsion interactions between 5—1—1—5 atom types

44 IntegerDomain H.C_.C_H.TORSION_DOMAIN =

45 new IntegerDomain (” Torsion H-C-C-H”, 0, 36000);

Quadro 6.5 — EthaneCOP: definicao dos dominios das varidveis
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A defini¢ao das varidveis é apresentada, em partes, no quadro 6.6. Para cada
variavel esta associado um dominio, definido anteriormente. Este quadro mostra apenas
a definicao de uma variavel para cada tipo de dominio, sendo que as demais seguem o

mesmo principio e por isto foram omitidas.

45 // stretch between cl—c2 atoms

46 Variable S_.C1.C2 = new Variable (”S_.C1.C27);

47 S_C1.C2.setDomain (C.C.STRETCH DOMAIN );

48 addVariable (S_-C1.C2);

50 // stretch between c1—h3 atoms

51 Variable S_.C1_H3 = new Variable(”S_.C1_H3");

52 S_C1_H3.setDomain (H.C.STRETCH DOMAIN );

53 addVariable (S_.C1_H3);

55 // bend between h3—cl—c2 atoms

56 Variable B_.H3_.C1.C2 = new Variable(”B_H3_.C1.C2");
o7 B_H3_C1.C2.setDomain (H.C.C_ BEND_DOMAIN );

58 addVariable (B_H3_.C1.C2);

60 // bend between h3—cl—h5 atoms

61 Variable B_.H3_.C1_.H5 = new Variable(”B_H3_.C1_H5");
62 B_H3_C1_H5.setDomain (H.C_H BEND DOMAIN ) ;

63 addVariable (B_.H3_.C1_H5);

65 // torsion between h3—cl—c2—hj atoms

66 Variable T_H3_.C1.C2_H4 = new Variable(”T_H3_C1.C2_H4”);
67 T_H3_C1_.C2_H4.setDomain (H.C_.C_H TORSION_DOMAIN ) ;
68 addVariable (T_H3.C1.C2_H4);

Quadro 6.6 — EthaneCOP: defini¢do das varidveis

As fungoes de custo sao definidas em fungao das equacoes que especificam as in-
teracoes. Sendo o objetivo minimizar o somatoério destas fungoes de custo, na abordagem
utilizada (de definir uma interagdo como variavel do COP) cada agente é responsavel por
calcular o seu custo considerando o valor da sua varidvel e o valor da varidvel do agente
acima de si na DFST (apresentada na fig. 6.10). Como os valores das varidaveis do COP
correspondem ao valor da variavel da equacgao (que determina a posicdo geométrica dos
atomos relacionados) e nao ao valor da energia calculada pela equagao, cada agente deve
conhecer as fungoes de custo (equagoes) dos agentes acima de si para entao calcular (e

conseqilentemente poder minimizar) a energia. Estas fungdes de custo sdo separadas (de
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acordo com a necessidade do agente conhecé-la ou nao) e enviadas pelo agente gerenciador.

parent/children representado
parent/children ndo representado

B_H3_C1_C2

B_H3 C1_H5

S C1.C2

S C1_H3

ny

Figura 6.10 — DFST para COP da molécula do etano

O 1ltimo passo para especificar a modelagem molecular como COP ¢é definir as

funcoes de custo na classe EthaneCOP. De acordo com a mecanica molecular, a energia de

estiramento é descrita pela equacao (6.8).

Estr — kAB(lAB _ léB)Z

(6.8)

A equagao (6.9) apresenta a equagao (6.8) (no caso, para interagoes entre os atomos

C1 e C2) utilizando as constantes e a varidvel ja definidas na classe EthaneCOP. Como

a elevacao da subtracao ao quadrado é utilizada apenas para tornar eventuais valores

negativos em positivos, esta operacao foi substituida pelo moédulo da subtracao. Esta

equagao ¢ codificada na classe EthaneCOP a partir das Expression disponiveis no pacote

csp.exp.numeric, conforme apresenta o quadro 6.7.

Egr = C.C_K % |(S.C1.C2+ C_C_DIVIDER) — C_C_L|

(6.9)
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68 // wvariable wvalue divided by FD

69 DivisionExpression clc2value =

70 new DivisionExpression (

71 new VariableExpression (S_.C1.C2),

72 new ConstantExpression (

73 new Value( new Double(C_C_DIVIDER))));
75 // variabel wvalue subtracted by lp param

76 SubtractionExpression clc2]l =

7 new SubtractionExpression (

78 clc2value ,

79 new ConstantExpression (

80 new Value(new Double(C.C.L))));

82 // ‘‘turning off’’ mnegative wvalues

83 AbsExpression clc2labs = new AbsExpression(clc2l);
85 // multiplying by the k param

86 MultiplicationExpression clc2stretch =

87 new MultiplicationExpression (

88 new ConstantExpression (

89 new Value( new Double(C.CK))),

90 clc2labs);

92 // create a cost function to add into COP

93 AdditionExpression costl2 =

94 new AdditionExpression(costll, clc2stretch);
95 addCostFunction(cost12);

Quadro 6.7 — EthaneCOP: definicao das fungoes de custo de estiramento

A energia de dobramento é descrita na mecanica molecular pela equacao (6.10).
Na equagao (6.11) tem-se a equagdo (6.10), para interagoes entre os atomos H3, C1 e
C2, expressa utilizando-se as constantes e a variavel ja definidas na classe EthaneCOP. A

codificagao da equacao (6.11) na classe EthaneCOP é apresentada no quadro 6.8.

Ebend — kABC(eABC o 96—130)2 (610)

Epena = H.C_.C_K |(B_.H3.C1.C2 + H.C_.C_DIVIDER — H.C.C.T|  (6.11)
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96
97
98
99
100
101

103
104
105
106
107
108

110
111

113
114
115
116
117
118

// wvariable wvalue divided by FD
DivisionExpression h3clc2value =
new DivisionExpression (
new VariableExpression (B_-H3_.C1.C2),
new ConstantExpression (
new Value( new Double(H.C_.C_.DIVIDER))));

// wvariabel value subtracted by 6Oy param
SubtractionExpression h3clc2t =
new SubtractionExpression (
h3clc2value ,
new ConstantExpression (
new Value( new Double( H.C.C.T))));

// ‘‘turning off’’ mnegative wvalues

AbsExpression h3clc2tabs = new AbsExpression(h3clc2t);

// multiplying by the k param
MultiplicationExpression h3clc2bend =
new MultiplicationExpression (
new ConstantExpression (
new Value( new Double(H.C.CK))),
h3clc2tabs);

Quadro 6.8 — EthaneCOP: defini¢ao das funcoes de custo de dobramento

Por fim, a energia de tor¢ao, dada pela equagao (6.12), é apresentada, considerando-

se as constantes e a variavel definidas na classe EthaneCOP (para interagoes entre os 4tomos

H3, C1, C2 e H4) na equagao (6.13). Conforme visto na tab. 6.6, os termos V; e V3 sdo

zero, logo, nao foram considerados. A divisao por 2 do valor de V3, conforme apresenta

a equagao (6.12), foi desconsiderada, nao ocasionando danos ao processo de minimizagao

da energia molecular. A respectiva codificacao desta equacao na classe EthaneCOP é vista

no quadro 6.9.

14

Etors = 9

Vs Va
(1 + cosw) + 72(1 + cos2w) + ?3(1 + cos3w)

Eips =H C.CHV3%(TORSION_EXPANSION_CONSTANT

+ cos(3 % (T_H3.C1.C2_.H4 + H.C_.C_H V3_DIVIDER)) )

(6.12)

(6.13)
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118
119
120
121
122
123

125
126
127
128
129

131
132
133

135
136
137
138
139
140

142
143
144
145
146
147

149
150
151
152
153

154 }

}

// wariable wvalue divided by FD
DivisionExpression h3clc2h4value =
new DivisionExpression (
new VariableExpression (T_-H3_.C1.C2_H4),
new ConstantExpression (
new Value( new Double(H.C_.C_H_.V3_.DIVIDER))));

// variable wvalue multiplied by the constant 3
MultiplicationExpression h3clc2h4x3 =
new MultiplicationExpression (
new ConstantExpression(new Value(new Double(3.0))),
h3clc2h4value );

// cossine of the wvariable wvalue % 8
IntDegCosExpression h3clc2h4x3cos =
new IntDegCosExpression(h3clc2h4x3);

// adding constant 1
AdditionExpression h3clc2h4x3cosplusl =
new AdditionExpression (
new ConstantExpression (
new Value( new Double (TORSION_ EXPANSION.CONSTANT))),
h3clc2h4x3cos);

// multiplying by the Vi wvalue
MultiplicationExpression h3clc2h4v3 =
new MultiplicationExpression (
new ConstantExpression (
new Value( new Double(H.C.C.HV3))),
h3clc2h4x3cosplusl );

// create a cost function to add into COP
AdditionExpression costl9 =

new AdditionExpression(cost18, h3clc2h4v3);
addCostFunction (cost19);

Quadro 6.9 — EthaneCOP: definicdo das fungoes de custo de torgao

Nos quadros 6.7 e 6.9, nas linhas 93 e 150, respectivamente, nota-se que ¢é definido

uma expressao de adi¢ao, que corresponde ao somatério das funcoes de custo dos agentes

acima do em questao. Este somatorio corresponde ao objeto CostFunction que deve ser

enviado, pelo agente gerenciador, para o agente que contém a variavel da funcao de custo.

No quadro 6.8 nao se verifica esta adig¢ao, pois esta varidvel serd o agente raiz da DFST.

O proximo passo foi constuir uma classe factory e alterar o arquivo de configuracao
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do framework. Estes passos, detalhados no capitulo 3, serao omitidos nesta se¢cao por nao

apresentarem diferenca significativa ao exemplo apresentado na secao referenciada.

Concluidas estas etapas, o préximo passo foi a execucao, que consiste basicamente
em selecionar o problema, o tipo de algoritmo, a quantidade de hosts e adicionar a
execucao ao agendador. Apds a execucao do algoritmo Adopt sobre o problema de mo-
delagem molecular do etano, algumas caracteristicas foram observadas, as quais serao

descritas a seguir.

Na primeira execucao realizada, foram efetuadas alteragoes nos dominios das
variaveis com o intuito de testar se a abordagem utilizada (de definir um agente para
cada interacao) funcionaria. Estas alteracoes consistiam na reducao do intervalo de cada
dominio para agilizar o processo de busca. Os dominios utilizados nesta primeira execucao

sao apresentados no quadro 6.10.

30 public EthaneCOP (){

31 super (”EthaneCOP Molecule” );

33 // domain for stretch interactions between 1—1 atom types

34 IntegerDomain C.C.STRETCHDOMAIN =

35 new IntegerDomain (”Bond C-C”, 15246, 15247);

36 // domain for stretch interactions between 1—5 atom—types

37 IntegerDomain H.C.STRETCH.DOMAIN =

38 new IntegerDomain(”Bond H-C”, 11119, 11120);

40 // domain for bend interactions between I1—1—5 atom types

41 IntegerDomain H.C.C_BEND_DOMAIN =

42 new IntegerDomain (” Angle H-C-C”, 109799, 109800);

43 // domain for bend interactions between 5—1—5 atom types

44 IntegerDomain H.C_H BEND DOMAIN =

45 new IntegerDomain (” Angle H-C-H” , 107599, 107600);

47 // domain for torsion interactions between 5—1—1—-5 atom types
48 IntegerDomain H.C_.C_.H.TORSION_.DOMAIN =

49 new IntegerDomain (” Torsion H-C-C-H");

50 H_C_.C_H.TORSION_DOMAIN. addValue (new Value ( new Integer (60)));
51 H_ C_C_H.TORSION_DOMAIN. addValue (new Value ( new Integer (180)));
52 H_C_.C_H.TORSION_DOMAIN. addValue (new Value ( new Integer (300)))}

Quadro 6.10 — EthaneCOP: dominios para teste do Adopt

Em todas as execugoes (realizadas com apenas um host), o algoritmo Adopt con-

vergiu para a solucao apresentada na matriz Z da tab. 6.7. Comparando-se com a matriz
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Z apresentada na tab. 6.3, nota-se que os valores sao bastantes semelhantes, nao sendo
idénticos pois nao estao sendo consideradas as interacoes entre atomos nao ligados. Ape-
sar de aparentemente haver grande diferenca nos valores de w(a; — as — a3 — ay4), esta
diferenca nao ¢é real, pois, como a energia de torcao é periddica, ao ser aplicada uma
rotacao de 120° nas interagoes H4-C2-C1-H3, H6-C2-C1-H5 e H8-C2-C1-H7 sao obtidos

valores proximos aos apresentados na tab. 6.3.

Tabela 6.7 — Matriz Z para o modelo molecular do etano determinado com Adopt

a; | l(lay —ag) | as | O(ay —as —a3) | a3 | w(a —as —az —ayq) | ag
Cl1

C2 1,5247 C1

H3 1,1120 C1 109,800 C2

H4 1,1120 C2 109,800 C1 60,000 H3
H5 1,1120 C1 109,800 C2 60,000 H4
H6 1,1120 C2 109,800 C1 180,00 Hb5
H7 1,1120 C1 109,800 C1 180,00 H6
HS8 1,1120 | C2 109,800 C1 300,00 H7

Em relacao ao tempo de execucao e a quantidade de mensagens trocadas, o algo-
ritmo Adopt, resolvendo o COP de modelagem molecular do etano nesta situacao de teste,
apresentou os valores descritos na tab. 6.8, onde é possivel observar a elevada quantidade

de mensagens trocadas e consideravel tempo utilizado.

Tabela 6.8 — Estatisticas de execucao do Adopt para etano

Ezxecugao ‘ Mensagens Trocadas ‘ Tempo (miliseqgundoss)

1 426435 419351
2 309767 330654
3 340376 387586
Média | 358859,33 | 379197

Considerando este simples caso onde os dominios estao reduzidos, o tempo utilizado
pelo algoritmo Adopt nao foi satisfatorio. Isto ocorreu porque, em funcao da abordagem
utilizada para o problema de modelagem molecular do etano onde cada interacao foi

transformada em varidvel, a DFST gerada é linear, o que prejudica a comunica¢ao entre
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os agentes e torna a execucao do algoritmo analoga a uma simples busca em profundi-
dade com backtrack, nao fazendo uso do paralelismo que uma execucao distribuida pode
oferecer. Esta abordagem também resultou em uma sobrecarca de fungoes de custo a
serem analizadas pelos agentes conforme a distancia que o agente apresenta em relacao ao
raiz, sendo o agente folha o maior prejudicado, tendo que computar uma funcao de custo
gigantesca que considera os valores de todos os agentes acima de si. Estas conclusoes
sao corroboradas quando tentou-se executar o algoritmo Adopt sobre o COP do etano
considerando os valores originalmente concebidos para os dominios das varidveis, onde o
Adopt nao convergiu para uma solucao, mesmo sendo executado por tempo aproximado

de uma hora.

Existe no mercado uma significativa quantidade de softwares para modelagem mo-
lecular em estagoes de trabalho. Um deles, de distribui¢ao gratuita (inclusive com cédigos
fonte) é o TINKER (PONDER, 2004a). Este software apresenta uma interface grafica que,
a partir de um arquivo contendo a disposicao geométrica em coordenadas tri-dimensionais
de cada atomo, gera e exibe o modelo molecular (com a correta disposigao tri-dimensional)
da molécula. Este sofware especifica o problema de modelagem molecular como sistemas
de equacoes e utiliza métodos de aproximacao interativos, computados centralizadamente,
para resolvé-lo. A principio, pensou-se que resolver o problema de modelagem molecular
em um ambiente distribuido poderia reduzir o tempo utilizado para resolugao através de
computacao centralizada. Porém, o estudo de caso apresentado provou que, dada a abor-
dagem utilizada, a resolucao do problema de modelagem molecular de maneira distribuida

através do algoritmo Adopt é inviavel em funcao do tempo computacional necessario.
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7 CONCLUSOES

O framework dynDCSP, devido a sua arquitetura em camadas, mostrou-se bastante
flexivel a alteracoes. A comprovacao disto esta no fato de que, para adicionar ao framework
a capacidade de resolver COPs, bastaram poucas refatoracoes nas classes existentes e a
inclusao de algumas novas classes. Outro ponto positivo do framework é a utilizacao de
expressoes logicas e aritméticas para especificar restrigoes e fungoes de custo pois, por
serem especificadas de maneira andloga as expressoes utilizadas no universo matematico,
sua compreensao ¢é rapida e a utilizacao facilitada. A utilizacdo da infraestrutura de
comunicacao SACI torna transparente ao desenvolvedor o processo de comunicagao entre
os agentes, realizando esta tarefa com sucesso. Em funcao da implementacao ser feita na

linguagem Java, o requisito de portabilidade é seguramente atendido.

A implementacao do algoritmo Adopt foi realizada com sucesso. Testes realizados
a partir de estudo de caso com problema de coloracao de grafo corroboraram uma im-
plementagao correta e efetivamente funcional, ja que apresentou as mesmas solugoes da
implementagao de Modi (2003a) (o autor do algoritmo). Pesquisa realizada em Pearce
(2005) (um repositério de implementagoes do algoritmo Adopt) mostrou que a imple-
mentagao do algoritmo Adopt realizada neste trabalho é a primeira a operar em um
ambiente distribuido formado por varios hosts. A respeito da capacidade do algoritmo

Adopt resolver DCOP, algumas consideragoes merecem ser feitas.

Conforme Modi et al. (2003d) afirmam, o algoritmo Adopt garante solugao Gtima
em situagoes onde o grafo de restrigoes é esparso, ou seja, onde o grau de cada vértice é
pequeno. Nestas situagoes o funcionamento do algoritmo Adopt é muito bom, convergindo
rapidamente para uma solucao. Esta caracteristica ¢ comprovada com o estudo de caso
do problema de coloracao de grafo apresentado neste trabalho, composto por oito vértices
sendo o maior grau igual a quatro havendo oito vértices. Neste estudo de caso, o tempo

utilizado pela implementacao do algoritmo Adopt deste trabalho é menor que o utilizado
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pela implementagao de Modi (2003a), além da quantidade de mensagens enviadas, sendo
bastante superior na implementagao de Modi (2003a) pois a mesma nao otimiza o envio

de mensagens.

Jé& para problemas onde o grafo de restrigoes é mais denso, o desempenho do algo-
ritmo Adopt nao é satisfatério. Modi (2003b) observa que, no pior caso (o de um grafo
completo), o desempenho do algoritmo Adopt é exponencial ao nimero de varidveis, isto
porque os COP fazem parte do conjunto de problemas NP-completos. Este fato foi veri-

ficado no estudo de caso do problema de modelagem molecular.

Sendo o problema de modelagem molecular definido como um somatério de energias
de interagoes onde a solugao é encontrada ao minimizar este somatorio, a abordagem
utilizada neste trabalho, de definir cada interacao entre os atomos como uma variavel do
COP e as funcoes de custo como as equacoes que definem cada uma destas interacoes,
tornou o grafo de restrigoes do problema muito denso, o que inviabilizou a sua resolugao

através do algoritmo Adopt devido ao tempo que seria necessario para resolvé-lo.

7.1 EXTENSOES

A extensao mais importante deste trabalho é a realizacao de uma depuragao cui-
dadosa da implementacao do algoritmo Adopt. Isto porque, quando utilizados grafos
de testes disponiveis em Modi (2003a), em algumas situagoes a execucao do algoritmo
para. Este fato nao acontece em todas as execucoes do algoritmo em funcao de que o
mesmo é assincrono, o que torna a execucao nao deterministica. A causa deste problema
possivelmente estd relacionada as otimizagdes no envio de mensagens, o que implica em

uma revisao e possiveis alteragoes destas otimizacoes.

A possibilidade de especificacao do problema de modelagem molecular como COP
para entao utilizar o algoritmo Adopt para sua resolucao ainda nao esta totalmente des-
cartada. A abordagem utilizada neste trabalho se mostrou inviavel, mas é apenas uma
das possiveis para este problema. Como sugestao de extensao, fica a tentativa de uti-
lizar outra abordagem para especificar o problema de modelagem molecular. De inicio,

citam-se duas possibilidades de abordagem.
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A primeira delas consiste em considerar como variavel cada tipo de interagao en-
tre os atomos, ou seja, cada tipo de energia. Sendo assim, haveria uma variavel que
representaria a energia de estiramento, outra para a energia de dobramendo, e assim su-
cessivamente. Esta abordagem possivelmente iria necessitar de significativas alteragoes
na mecanica de escolha de novos valores para as variaveis do algoritmo Adopt, ja que
cada agente seria responsavel por gerenciar interacoes entre diferentes tipos de atomos,
com diferentes parametros e conseqiientemente diferentes “dominios” para as variaveis

das equacoes.

A segunda abordagem diz respeito ao contetido das mensagens VALUE. Ao invés
de enviar o valor que a varidvel assuma (que corresponde ao valor da varidvel da
equagao/fungao de custo), poderia ser enviado o valor computado para a funcao de custo.
Esta abordagem otimizaria a analise do custo, ja que a quantidade de fungoes analisadas
nao cresceria em relagao a proximidade do agente em relacao ao folha da DFST. Esta
provavelmente é a abordagem que poderia ser implementada mais facilmente, ja que nao
requer grandes alteracoes em relacao a abordagem utilizada, porém, nao eliminaria a

densidade do grafo de restrigoes.

Ao se optar por uma ou outra sugestao de abordagem descrita anteriormente,
uma extensao complementar é adicionar no COP de modelagem molecular os termos que
correspondem a energia formada a partir das interagoes entre os atomos nao ligados. Estes
termos garantiriam uma proximidade maior dos resultados obtidos em relagao aos reais

valores.

Outra sugestao consiste do desenvolvimento de um mecanismo de coleta de in-
formacoes dos agentes para entao realizar uma animagao da execugao dos algoritmos do
framework dynDCSP. Um beneficio imediato desta extensao esta relacionado ao auxilio

que proporcionaria no processo de depuracao dos algoritmos.

Por fim, uma sugestao nao tao pertinente a este trabalho, mas bastante relevante
ao avanco cientifico, é adicionar no algoritmo Adopt a capacidade de operar em dominios

efetivamente continuos, sem a necessidade de discretizacao.
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