Aplicaciones Matematicas en
Grids de e-Ciencias
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GRIDS

Las Grid han alcanzado un
nivel de madurez tal que se
RO EEE R . ) 3

NGN (ext Generation Network) estan convirtiendo en la
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La computacion
distribuida ha sido
disenada para resolver
problemas que exceden la
capacidad de cualquier
supercomputadora,
mientras se mantiene la
flexibilidad de trabajar en
multiples problemas mas
pequenos.
En particular la
de ciclos
- re aprovecha

_ '_qiéas capacidades no
= utilizadas de las maguinas
pararealizar

procesamiento de muy
altos requerimientos.
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GRIDS

El constante incremento de la capacidad del
hardware y el decremento de los precios de los
componentes informaticos, ha permitido que
los clusters se hayan convertido en una
alternativa muy atractiva en el campo de la

S.computacion paralela y distribuida.

N tante, la gran . demanda tanto de
CO tacion como de espamo de
almacenamiéento requeridos: un diversas.
aplicaciones gue‘manejan-grandes cantidades
de datos y debenhaeerlo de forma eficiente,
exige el uso de nuevas tecnologias, como es el
caso de la computacion GRID.
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GRIDS

«&2 ; Qué es la e-Ciencia?
¢; La e-Ciencia requiere del computo GRID?
¢ En qué tecnologias se apoyan las GRID?
¢ Que es el middleware GRID?

¢;,Hacia donde-se dirigen

¢ Qué son los-servigios G

; Qué aplicaciones hay enlos servicios
GRID?

(;Céme'hg%j‘;aestrugjrafisica de la GRID?
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Los Sistemas mas Poderosos

opera a 8.1 PetaFlops.
promedia 1.5 PetaFlops
promedia 528 TeraFlops
trabaja a 150 TeraFlops
-8 27 TeraFlops
qibh‘ e % logra 1 TeraFlop
nip de 80 56“r:es aumentasas
-z — . p——
Procesadores quamrlogran' 70GigaFlops

A 933 GigaFlops con 240
elementos de procesamiento
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Proyectos GRID

N
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Ei’pe[imentgg Notables
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Grids Activas ™

Nt

Project Start Affiliation Area Peak_#hosts Current status Computing power
GIMPS 1996 |7 mathematics 10,000 active 27 TFLOPS
distributed net 1997 |5, non-profit organization cryptography 100,000 active 7
SETI@home 1999 | University of California, Berkeley | SETI 362,000 active 520 TFLOPS
Electric Sheep 1995 |7 art 57,000 active 7
Folding@home 2000 | Stanford University biology 406,000 active 6.1 PFLOPS
BOINC 2002 | University of California, Berkeley | biomedicine, other| 550,000 active 1.5 PFLOPS
Grid.org 2002 | philanthropic by United Devices | biomedicine, other| 3 734.000°% | closed ?
Climateprediction.net | 2003 |University of Oxford climate change 150,000 active 7
LHC@home 2004 |CERN physics 60,000 active 7
Warld Community Grid | 2004 | philanthropic by IBM biomedicine, other| 700 00gt™ | active ?
Einstein@home 2005 |LIGO astrophysics 200,000 active 150 TFLOPS
Rosetta@home 2005 |University of Washington biology 100,000 active ?
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~Mont Blanc, 4810 m

+—— Ginebra =

S —
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"cmer)*

Es un acelerador/colisionador
de particulas de 27km de
circunferencia que fue
construido por el CERN.

Su objetivo: encontrar el
misterioso boson de Higgs.

~momento en el cual
empezo a producir cantidades
desorbitadas de datos.
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LHC (Large Hadron *Cmer)

Registra 40 millones de colisiones por segundo.

Solo 100 colisiones por segundo son de interés. Por
ello se hace un filtrado inicial de los datos.

Cada colision genera 1 Megabyte de informacion.
N

Deben ser procesados (de manera no-trivial) 100
Megab por segunde*de datos, ademas de
almacenarsespara su estu osterior.

i
- -

El disco duro'm jés“%_d}- igponl_' le éctualmente,
puede almacenar 50 aprox..1 hora de
colisiones del LHC. Y
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El LHC producira 1010 colisiones por ano.
10 Petabytes de informacion cada afo.
Para tener la idea:

1 MB = Una foto digital

.
1 GB.=1024 MB = Una pelicula digital

B F
1TB = 1024§}N_a produccion a ual total de I|bros en todo
el mundo \

-
e "

B L
-——
-

1 PB = 1024 TB = Informaeiémgue produce-uno de los
experimentos del LHC. '

—_—
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8,  Berkeley Open Infrastructure for
Network Computing (BOINC)

* Es una de las plataformas de computo
grid mas populares de la actualidad.

* Tiene proyectos activos en los campos

dé‘-

= B|o1bg.s\

— Ciencias de Ia Tlerra —

— Fisicay Astre% ﬂ

— Matematicas
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BOINC - Proyectos Agwos
Biologia Fisica, astronomiay ciencias

— Estudio de como de latierra
se propaga el deceso en el

cuerpo. . — Estudios
— Modelado de deflexion gravitacional.

estocastico de la epidemiologia —

de la malaria. Deteccidn de ondas

— Pruebas de gravitacionales.
ensambles de proteinas. — Simulacidn

—.compilacionde una de particulas aceleradas

base de datos similaridades .
de proteinas usando el o — Geometria

algoritmo FASTA . molecular .
B g 8 I‘-;;:‘ﬁim .- — Busqueda ==
Matematicas ks : - 9

—

Intento de e extraterrestre.
solucion del problema de la —

conjetura ABC . Prondsticos de clima en el
®rid — siglo XXI

Busquedas en sistemas binarios

generalizados
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BOINC - Proyectos en

@ Matematicas

Distributed Exact Cover Solver - resuelve
problemas de Covertura Exacta mediante
el algoritmo Alpha

— Busqueda de megaprimos
Ramsey@Home — busqueda de cotas
inferiores para los numeros de Ramsey

Rectilinear Crossing Number — Encuentra
los numeros de cruce menores para un
arreglg\de puntos de cruce en un grafo.

— Intenta resolver el
proQI_erpE Riesel.

WEP- M+2 =Investiga la factorizacion de wg. *
primos de Me&i‘im F
SHA-1 Colliion Searc Busca colisiones

en la funcion hash SHA-1;

RenderFarm@Home Sistema dlstrlbuido
de “rendering” de ammamoﬁ‘(es .

tridimensionales. R i
BURP - Sistema dlstrlbwdo de m
de animaciones tridimensionales. ;

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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erta
Fisica

AQUA@home — predice el
comportamiento de computadoras

cuanticas adiabaticas superconductoras.

[ — Grid de mecanica
clasica para estudiantes de ciencias.

LHC@home alpha — Proyecto oficial de
prueba del proyecto

Magnetism@home — Nanotecnologla de
magnetizacion de materiales.

— simula sistemas
nanotecnologlcos de gran escala.

— Prueba del software
del foro BOINC para usarlo en otro
proyecto.

lcula el arreglo mas
itenas.

) — Modela el espin
cuantlco de-ﬁartlculas elementales.

— Simula problemas de
flujos de dos fases, microgravedad y
microfuidica.

— Usa
acelerometros conectados a
computadoras para detectar terremotos

APS@home examina los efectos de
dispersion atmosférica para prediccion
de clima.

-

=
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BOINC - “Performance”

1,300,000 participantes
2,800,000 computadoras
1.2 PetaFLOPS

1.§‘Eetabytes de;spacio libre en disco

3.4 rr?ﬁ'hﬂes de anos ge tiempo de
ComputojA enero delF2008)del



World Commur;ifyﬁ?d

» Es una plataforma de computo grid
impulsada por la IBM.

* Tiene proyectos activos en los campos
dé\-

= B|o1bg.s\

— Ciencias de Ia Tlerra —

L
—

— Fisica ~ _*_' R ——

— Matematicas
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i World Co
. Proyectos

Nt

— Funciones predictivas de proteinas. .

— ldentificacion de
drogas candidatas con caracteristicas del
bloque de proteasa HIV.

Descubrimiento de drogas para la cura
del dengue hemorragico, hepatitis C,
encefalitis y fiebre amarilla.

— Mejorar los
resultados deda cristalografia de rayos X
para entender‘échancer y su tratamlento

e TE — Predecir F
estructuras de proteTﬁas%iarroz para
crear plantas mas nutritivasy.abundantes

y resistentes. ~—

The Clean Energy Project — Encontrar
las mejores sustancias organicas para_ .
producir celdas solares y almacen
energia.

Help Fight Childhood Cancer — El
proyecto de la ucha.contra el cancer en
ninos consiste en encontrar drogas que
puedan deshabilitar las tres proteinas
asociadas con la neuroblastoma

Felipe Rolando Menchaca Garcia
CIC-IPN

AfricanClimate@Home — Desarrollar
modelos precisos del clima en
regiones especificas de Africa.

Cuboid Simulation Project —
(Importante en industria, biofisica y
estadistica) dados de seis lados y
bordes no homogeneos,
probabilidades de caer en cada
superficie.

Encontrar

similaridades entre proteinas de las
secuencias genomicas decodificadas
a la fecha.

Help Cure Muscular Dystrophy—

Analisis de =

- pielldéipecho; cuello y cabeza.

&




6% Proyectos de Cc’)mputo‘ ft‘ﬁ:b'tjiﬂ?ue no
hacen uso de Infraestructura de Terceros

— Busqueda de primos de Mersenne muy grandes.

— Uso de campos numéricos de Sieve para factorizar
enteros grandes

— Intenta encontrar numero primos en secuencias
de 17 para resolver el problema de Sierpinski

— Busqueda de nuevos primos de Wieferich

— Usa la Web semantica y sistemas multiagente para construir
sistemas.grid de negocios

— Pro to de mapeo WIumon de la infraestructura de
Internet

Vi "L__ :r.____ - ;.
— Sistema dgcomputamon abi ramacion en Java

— Desarrollo de"éemponentes de interoperabilidad entre
plataformas grid heterogéneas.

— Desarrollo de tecnologia grid para resolver problemas
actuales
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6% Proyectos de Cc’)mputo‘ ft‘ﬁ:b'tjiﬂ?ue no
hacen uso de Infraestructura de Terceros

— Diseno de drogas para tratamiento de pacientes con
esclerosis tuberosa.

— Descubrimiento de drogas contra el Anthrax, Viruela, Ebola, y
SARS.

— Entender el proceso de desdoblamiento de
proteinas.

— Evaluacion de quimicos de riesgo.

_ S — Prediccion de climas en el siglo XXI
ificacion de galaxias del

— Expetimentos de negoeios en grid
— Busquedaside estrategiasqd%}
— Genera pronésticos de reservas. .

— Resultados experimentales de colisiones
generadas con.funciones hash MD5 y SHA-1

— Medicion de recursos disponibles en PCs

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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Los recursos se agrupan.difami te para resolver problemas
concretos, formando organizaciones Virtuales, Paralelismo (high
throughput) y/o balanceo de carga.

———
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o’ GRIDS Operacion’

ﬁ@émo se decide qué recursos forman parte de la VO?

Balanceo de carga: ; Como se decide a qué problema se
aplica un recurso concreto?

No se trata de un cluster, son recursos heterogéneos de
organizacicﬁ& , distintas, sepj@dos por grandes distancias.

Paralelismo: ¢Com0“‘fragmento eTMﬁe vaa

ejecutarse en estas-condi gnes’? i

., Como sabe una organizacion que sus recursos estan
siendo usados abusivamente, o de manera maliciosa?
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GRIDS Operacié

c {\j: |

; % :
Hilme=Ng

Aplicaciones

Gestion de N Recursos
Recursos Directorios de recursos, scheduling, monitorizacion,
contabilidad, ...

Gestion de 1 Recurso
Recurso Informacion sobre el recurso
Contfol sobre el recurso

Conectividad %EKQM?

-

!leso's computacionales

Infraestructura Ordenadores, clusters, supercomputadores, sistemas
de almacenamiento en red, bases de datos, ...

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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Es muy sencillo decir “La interfaz de usuario (Ul) envia el JOB al RB
(“Resource Broker”)” pero...

¢, Como se comunica la Ul con el RB? 4 RPC? ; CORBA? ¢ RMI?
¢, Protocolo ad - hoc?

N

g,CémQ:S_'_Bgdescribe el JOB solicitado?

¢, Como indico quemecesito n CPU’

i
- .

¢,Como indico los requerimientos de me

. Cémo se transfieren los archivos? ; Mediante invocacion de
metodos? etc..

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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GRIDS Operaciom

Al inicio de la computacion GRID, cada operacion se construia
ad - hoc

Ahora existe un gran esfuerzo de estandarizacion, para definir
comportamientos e interfaces estandares para todos los
servicios.,que podemos:sgcontrar en una GRID:

.égstic’)n de regwi,
«+Gestion de JOBs™ = "
-Seﬁ- aad

«Cobro por uso de recursos
Etc.

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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Ambitos de Desarrollo de las
. GRID

e "'-»IN &

.. OGF/GGF.
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Open Grid E)ﬁjf

. El estandar unificador :

' Wid ServicessArchitecture (OGSA)

Esta desarrollandose en ehWrum
-t.-_:_.__:( ) - = » .

——

L h‘*-\.
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Y, Modelo de &

Aplicacion GRID
N

OGSA Qucleo del mldd

OGSl E
Tecnologias de \ 5 -
Servicios Web s !
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S&TC eBusiness etc.
Endeligers and Admin Staff Nuevas cIastS de aplicaciones en GRID
RO O e
' ' Common GUI |  E
OGSA Autonomic Management Services OGSA Grid Middleware Services
eWorkhoad elililaty elisaster Globus Platform s
M Cluste : E
anageman E‘a::gal‘meﬂ eAulomalion  Recovery Avaki  Entropia... :ﬁ‘:
o | _OGSA Meta-0S Services OGSA Domaln Services|
L2
Access / Resource Problem R Senvice e
Cluﬂﬂl‘iﬂg E POH':F Replication Instrumentation | Determination Lﬂgglﬂg Provision E Collections 'Cg
Install
b
Foniy A Infrastructure 0
Deployment o
Maintenancey i i i Handiemap H Motlification E
Net JBOS T software t:uri g
2/0S AIX || OS/400 || Linux || Windows || Storage ..*
zSeries pSeries iSeries  z,pixSeries xSeries Shark Sun Dell Cisco Veritas

&HF Compaq Nortel

OGSA
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Open Grid Services
Infrastructure (OGSI)

En la especificacion de OGSA, se decidio adoptar un concepto analogo a
los web services, como middleware distribuido particularmente apto para
N sistemas débilmente acoplados.

S . |
El GGF definié §Wepto de*geﬂ%ervices (web services ampliados)

El estandanque especifica rid services es: e
Open CGrid'Services Infrast GSI) —

l"'-~=-||-_ e -
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OGSl

Introduce elementos de datos de servicio (SDES)
Herencia de tipos de puerto

Manejador de servicio GRID (GSH)

Referencia a servicio GRID (GSR)

Notificacion

Grupos de servicio

Introduce.semanticas y capacidades a los servicios
Web = =
— Estados -
Interacciones entre.estados
Instancias transﬁo.rlas*-
Administracion del tlerm
Introspeccion
Notificacion-de cambios de estado

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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L™ N i

Datos y Servicios Webﬁ{RlD

c {\j: |

» Servicios Web
— Intercambio de mensajes
— Documentos
— No tiene la nocion de apuntador
— ¢Es orientado a servicios?

. Sefvicies GRID s

— La arquiteéetura contempla.gue todo se manejea =
través de interfaces y no | 0 de ==

documentos.. L. g
— GSH es el apuntador—
— ¢ Es orientado a objetos?

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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Globus Tofki‘t f *

La primera implementacion estable de OGSI (y de algunas partes
de OGSA) fue el Globus Toolkit 3 (GT3).

Esta implementado principalmente en Java.

GT3 no‘es solo una implementacion de OGSI. Incluye muchos otros
Wy, servicios basados en OGSI.

“\“ 8
Es opén source (licenci - derivative)

- -

- .

Hoy en dia-ya_:ésté“d'liionible Glo olkit 4 (GT4).

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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@ . - s A =
utenticacion de USU&I’IO‘
8

: B Storage Element Information Service
Firewall de sitio SE IS

Gatekeeper

Interfaz
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Proyecto EE

Es un proyecto FP7

Proporciona facilidades GRID poderosas, con
servicios versatiles que llenan los
requerimientos de las aplicaciones.

Asegura servicios de calidad

ASqura las sustentabilidad de la e-
infraes ctura mas“alla de la duracion del

proyecto \m* e
Expande I&lnTraestructur _ royecto EELA

Busca nuevas Comﬁ dades-de usuarios:
Industria; comercio.

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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Proyecto ‘ _A-

Nt

France
Ireland
Italy
Portugal

Spain
o pal:)oo 2
&> 2 A
Argentina . - Q

*14 Paises X &B Brazil

*16 Socios (9 JRUs) Chile
53 Miembros§ e @ Colombia CLARA (International)

O

L2 Cuba
Ecuador
Mexico
Peru
Venezuela

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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% Infraestructura EE&Z

« EELA-2 esta soportada por el middleware
GLite

. Cueﬁtqcon un portal de aplicaciones,
donde sésp\ede tenér acceso a 51

diferentes sistemas prdm;f

-




B, Arquitectura

;I ;ili’ﬁ.’—‘; ikl

Internet | Autenticacion

de usuario

: B Storage Element Information Service
Firewall de sitio SE IS

Computing El_ _
CE ‘

Grid Gate

]
— |

Interfaz

I |
m
mmi
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Nt

Final execution machines

Worker
/1 Node

User submission

Resource Broker Main local batch system
machine

Computing

Submission machine

User Workload

Management Worker

/
Interface /
, > System Element \ Node
(UI) (CE) \

(WMS)

\.\_ Worker

Node

job output and error rertrieval

Life of a job, from the submission to the retrieval

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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Al / Optimization
Civil Protection

HEP

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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§ Earth sciences
¥ Engineering

¥ Environmental
¥ Data mining

¥ Phvsics

" e-Learning




'-.'l ' A

Aplicaciones& EEHL‘E

APPLICATION DOMAIN INSTITUTION (s)
Aluri Al / Optimization (UFRJ)
Cinefilia Al / Optimization (INFN)
gRREEMM Engineering (CUBAENERGIA)
gSATyrus Al / Optimization (UFRJ)
Industry@Grid Engineering (CEFET-RJ)
LEMDIistFE Engineering (UNAM)
PILP Al / Optimization (UP)
Eg:giclodse Engineering (ULA)

—_—
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Aplicaciones Matematicas

— Incluye aplicaciones a bioinformatica,
analisis y procesamiento de grandes
yolumenes de datos, mineria de datos,

~fisica, matematicas y ciencias de la vida.
— Incluye*eomandos de alto nivel para
ejecucionparalela de @ nes con

matrices y otrasdfunciones-

"* I L RN

—_—

Felipe Rolando Menchaca Garcia et N R L I
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Aplicaciones Matematicas

* Maplesoft GRID Computing Toolbox

— Se utiliza para:
 Disefio de ingenieria
+* Investigacion de operaciones

~"Analisis financiero |
Mo [oRY simulacién
. Computaqon S|mboI|c >

« Funciones helqéteas en-espacios n-
dimensionales |

 Algebra lineal
SRy T A = GIRIDCom pUtI Ng

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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@ Otros Recursos GﬁiiD

 Simuladores GRID
— Bricks
— SimGrid
—GridSim

— OptorSim.

- EmuladorésiGRID w

-

— MicroGrid =~
— Grid eXplorer

Felipe Rolando Menchaca Garcia
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GridCafé

Libros “The Grid” y “The Grid 2"

Editados por lan Foster y Carl Kesselman, 'padres' de la Grid

H'-p-._‘_t
o

The us Toolkit 3 P%tgrial
N, . Te) 0 J OPR

- "-w.ﬂ
-
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INFOGRAFIA™

 Maple Profesional Toolbox.

. Wer‘am Research.
WGIfrWd Mathematica7.
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INFOGRAFIA™

Wolfram
Research introduces gridMathematica 7] MacTech

, Scientific
Computing World, June 2003.
. Dennis

Selle_{_g, MacWorld, November 20, 2002

T&,

ool - .
o) Roman Ma r
e ede

GRIDToday Dec 2002 . o —
% 2. Scientific Cor d September

2007 S =
e by M Karbalai
H.Schonau, 9/14/2006.
Mike Riley, Dr Dobb's
MacNN
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INFOGRAFIA™

by Ken Farmer,
WinHPC.org, Monday October 30 2006.

VisLab.

icin, ~ & Physics Department.
v, by Jean Thilmany, Mechanical
Engineering, 2003w o
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