Tecnologias GRID

Grids en el mundo cientifico




Introduccion a la e-Ciencia

La tecnologia Grid se ha creado y continua desarrollandose
mayoritariamente en el mundo cientifico

@ La tecnologia Grid es un instrumento fundamental de la e-Ciencia

@ Definicion de e-Ciencia (“enhanced Science” en inglés)

Conjunto de actividades cientificas desarrolladas mediante el
uso de recursos distribuidos accesibles a través de Internet

Fuente: Libro blanco de la e-Ciencia en Espana [FECYT 2004]

Para promover la e-Ciencia en Espafia se ha creado - - -

Red ESpa ﬁOla de e-Ciencia http://www.e-ciencia.es/
Grid y Supercomputacion al Servicio de la Comunidad Cientifica Espafiola
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Evolucion del Grid hacia la e-Ciencia (1)

La meiora de Las redes de alta velocidad q Escenario idoneo para la
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Informacion

© La e-Ciencia utiliza la tecnologia Grid para simplificar
el acceso a los recursos y utilizarlos mas eficazmente

© Otras tecnologias también permiten el acceso a recursos
distantes (telnet, ftp, P2P, etc)
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. Qué proporciona el Grid a los cientificos?

La infraestructura de e-Ciencia proporciona al investigador
Recursos (capacidad de calculo, informacion, servicios, )
Desde una interfaz unica con las siguientes caracteristicas:

» Sencillez: Uso intuitivo como el de un navegador Web

» Transparencia: No es necesario conocer donde ni como se proporciona el servicio
» Rapidez: El tiempo de respuesta debe ser aceptable para el servicio solicitado

» Seguridad: Permite controlar el acceso a los recursos y a la informacion

» Fiabilidad: Debe garantizar los resultados obtenidos

» Disponibilidad: Debe estar disponible siempre que se necesite (como la luz, el agua)
» Economia: Coste menor que poseer infraestructura propia
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Middleware
Redes de comunicaciones
Recursos de Recursos de Recursos de Otros
calculo almacenamiento informacion Recursos
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Astronomia y Espacio (1)

Areas de aplicacion:
Astrofisica tedrica y cosmologia, Astronomia y astrofisica observacional
Exploracion espacial del sistema solar

Comunidad:

Universidades + Centros de excelencia:
Instituto de Astrofisica de Canarias (IAC) http://www.iac.es/

Instituto de Astrofisica de Andalucia (IAA) http://www.iaa.es/

Instituto de Ciencias del Espacio (ICE) http://www.ice.csic.es/

Instituto de Fisica de Cantabria (IFCA) http://www.ifca.unican.es/

Instituto Nacional de Técnica Aeroespacial (INTA) http://www.inta.es/

Laboratorio de Astrofisica Espacial y Fisica Fundamental (LAEFF) http://www.laeff.inta.es/

Centro de Astrobiologia http://cab.inta.es/

Instalaciones de seguimiento espacial
Centro Espacial de Canarias (Maspalomas)
Estacion Espacial de Robledo (INTA — NASA)  http://www.mdsce.org/

Estacion de Seguimiento de Villafranca (INTA — ESA)
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Astronomia y Espacio (2)

El uso de Internet tiene tradicion en Astronomia —> FITS (Flexible Image Transport System)

_ Formato de datos estandar usado en Astronomia
Necesidades: http://fits.qsfc.nasa.qov/

Operacion de recursos observacionales
Acceso a archivos de datos obtenidos por observatorios

Desarrollo de modelos y su simulacion

Retos Tecnoldgicos:
Manejo de (multiples) telescopios robotizados de forma coordinada

Acceso unificado a servicios de observatorios y archivos de datos - Observatorio Virtual

OV = Integra datos de multiples repositorios en un hipercubo; el usuario extrae cortes
OV = Define el concepto de observacion como un servicio Grid

Elaboracion de modelos y simulacion de escenarios = Evolucion de Galaxias o el Universo

La nueva astronomia = Analisis masivo de datos + Integracion de modelos y datos
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Biomedicina y Ciencias de la Salud (1)

Areas de aplicacién:
Todas las disciplinas que estudian: Procesos bioldgicos, Medicina clinica, Salud publica
Hay una realimentacion continua entre clinica y laboratorio

Comunidad:

Instituto de Salud Carlos Il http://www.isciii.es/
CSIC ( 26 Centros de Investigacion ) http://www.csic.es/centros.do

Instituto Nacional de Bioinformatica ( 9 Centros ) http://www.inab.org/

Multiples aplicaciones ya se benefician de la e-Ciencia

Celware: Modelado y simulacion de interacciones celulares
http://www.bii.a-star.edu.sg/achievements/applications/cellware/index.php

NeuroGrid: Analisis de imagenes (del cerebro)
http://www.gridbus.org/neurogrid/

Planificacion y soporte en tiempo real de procesos quirurgicos (GEMSS)
http://www.it.neclab.eu/gemss/ http://www.eu-crossgrid.org/application.htm
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Biomedicina y Ciencias de la Salud (2)

Investigacion sobre modelos animales de enfermedades humanas (BIRN)
http://www.nbirn.net/  (Biomedical Informatics Research Network)

Estudios a gran escala de patologias complejas integrando:
Datos genéticos, imagenes, historias clinicas y factores ambientales

CLEF: Clinical e-Science Framework  http://www.itri.brighton.ac.uk/projects/clef/index.html
INFOGENMED: Integrating Information Genetic & Medical  http://infogenmed.ieeta.pt/

Retos Cientificos y Tecnoldgicos:

Plegamiento de proteinas
Abordar grandes desafios — <4 Modelos de células y enfermedades
Evolucion de epidemias

Promover el uso de Grids en la comunidad cientifica biomédica
(Favorecer la interaccion entre comunidades tradicionalmente aisladas entre si)

Seguridad (Preservacion de datos personales, Conformidad con LOPD, ... )
Gestion de metadatos y desarrollo de ontologias comunes en biomedicina
Hacer entornos mas productivos para almacenar, procesar y visualizar datos biomédicos
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Ciencia y Tecnologia de Materiales (1)

Areas de aplicacion:
Caracterizacion de materiales y cristalografia, Disefio y sintesis de nuevos materiales

Comunidad: CSIC / Universidades

Instituto de Ciencia de Materiales de Madrid (ICMM) http://www.icmm.csic.es/
Instituto de Ciencia de Materiales de Barcelona (ICMAB) http://www.icmab.es/
Instituto de Ciencia de Materiales de Aragon (ICMA)  http://icma.csic.unizar.es/
Instituto de Ciencia de Materiales de Sevilla (ICMSE) http://www.icmse.cartuja.csic.es/
Instituto Tecnoldgico de Materiales de Asturias (ITMA)  http://www.itma.es/

Centro Nacional de Investigaciones Metalurgicas (CENIM)  http://www.cenim.csic.es/
Instituto de Ceramica y Vidrio (ICV) http://www.icv.csic.es/

Instituto Eduardo Torroja de Ciencias de la Construccion (IETCC) hitp.//www.ietcc.csic.es/
Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP) http://www.ictp.csic.es/
Centro de fisica de materiales http://cfm.ehu.es/

Centro Nacional de Aceleradores de Sevilla http://centro.us.es/cna/
Sincrotron del Vallés (Futuro inmediato)
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Ciencia y Tecnologia de Materiales (2)

Necesidades:
Simulacion del comportamiento de materiales

Nivel macroscopico (estructural, térmico)
Nivel microscopico (mecanica estadistica
Retos Cientificos: Dinamica molecular)

Anélisis de la reactividad quimica en superficies: catalisis

Disefio de materiales con propiedades predefinidas

Materiales para la degradacion de residuos y productos toxicos

Materiales para la nanoelectronica
Materiales hibridos - Biomateriales
Almacenamiento de energia: pilas de combustible

Retos Tecnoldgicos:
Interoperabilidad de programas de simulacion
Compatibilidad de informacion entre programas de simulacion
Definicion de estandares para el intercambio de datos (metadatos)

Implementacion de utilidades de visualizacion remota de datos de simulacion
Seguridad (autenticacion, acceso a datos sensibles, etc.)
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Ciencias de la Tierra (1)

Areas de Aplicacion:
Meteorologia: Prediccion del tiempo a corto plazo, predicciones estacionales, ...
El sistema tierra: Simulacion de la biosfera, Simulacién de cambios climaticos
Oceanografia y Modelado de aguas superficiales y subterraneas
Estudios medioambientales = Ej.: Simulacion de difusién de contaminantes

Comunidad de Usuarios:
Universidades + Muchos organismos publicos de investigacion

CEDEX: Centro de Estudios y Experimentacion de Obras Publicas  http://www.cedex.es/
CSIC: Consejo Superior de Investigaciones Cientificas  http://www.csic.es/

CIEMAT: Centro de Investigaciones Energéticas, Medinambientales y Tecnolagicas — http://www.ciemat.es/
IEO: Instituto Espariol de Oceanografia http://www.ien.es/

AEMET: Agencia Estatal de Meteorologia http://www.aemet.es/

INTA: Instituto Nacional de Técnica Aeroespacial http://www.inta.es/

IJA: Instituto Jaume Almera de Ciencias de la Tierra http.//www.ija.csic.es/
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Ciencias de la Tierra (2)

Necesidades:
Operacion y soporte de grandes recursos observacionales
Almacenamiento de resultados de experimentos globales, regionales y locales

Desarrollo y adaptacion de modelos de prediccion y de simulacion de escenarios futuros
Visualizacion de datos

Retos Cientificos y Tecnoldgicos:

Modelizacion de procesos e interacciones del sistema climatico
(con escalas de alta resolucion [<1 Km])

Modelizacion y simulacion cada vez mas detallada de los entornos terrestres

Desarrollo de un entorno colaborativo (internacional) para el desarrollo y la comparacion
de resultados de simulacion

Desarrollo consolidacion y acceso a bases de datos experimentales virtuales (distribuidas)
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Fisica (1)

Areas de Aplicacion:
Fisica de altas energias, Fusion nuclear
Otras areas: Sistemas complejos, Fisica estadistica, Astrofisica, Fisica-Quimica, Fluidos

Comunidad:

Fisica de altas energias (6 de particulas)
Universidades + CSIC + CIEMAT + Institutos http://www.fpa.csic.es/
Instituto de Estructura de la Materia (IEM CSIC) http://www.iem.csic.es/
Institut de Fisica d'Altes Energies (IFAE) http://www.ifae.es/
Instituto Galego de Fisica de Altas Enerxias (IGFAE) http://igfae.usc.es/
Instituto de Fisica de Cantabria (IFCA) CSIC http.//www.ifca.unican.es/

Fusion nuclear Laboratorio Nacional de Fusion (CIEMAT)  http://www-fusion.ciemat.es/

Otras areas
Instituto de Fisica Interdisciplinar y Sistemas Complejos (IFISC) http://ifisc.uib.es/
Centro de Fisica Miguel Antonio Catalan (CFMAC)  http://www.cfmac.csic.es/
Instituto de Biocomputacion y Fisica de Sistemas Complejos (BIFI) http://bifi.unizar.es/

Area de Arquitectura y Tecnologia de Computadores Curso de POCtO" ado 15
Departamento de Informatica de la Universidad de Oviedo TecnO/OglaS GRID



http://www-fusion.ciemat.es/
http://www.iem.csic.es/
http://www.ifca.unican.es/
http://www.fpa.csic.es/
http://igfae.usc.es/
http://www.ifae.es/
http://www.cfmac.csic.es/
http://ifisc.uib.es/
http://bifi.unizar.es/

Fisica (2)

Comunidad Internacional:
CERN (Conseil Européen pour la Recherche Nucléaire) European Organization for Nuclear Research
Desarrolla el LHC (Large Hadron Collider)

http://lhc.web.cern.ch/  Hadron = Particula subatémica

Es mayor acelerador de particulas del mundo
(circunferencia de 27 Km enterrada de 50 a 175 m)

Genera una cantidad de datos enorme:
27 TBytes/dia + 10 TB de resumen

P ento d Fila 0: En el propio CERN
d;?gse ngéeriréo © Fila 1: Conjunto de 11 instituciones académicas en todo el mundo

Fila 2: Otras 150 instituciones

ITER International Thermonuclear Experimental Reactor  http://www.iter.org/
Reactor demuestra la viabilidad cientifica y tecnolégica de la fusion nuclear

Ubicado en Cadarache (Sur Francia) Duracion: 2007-2016
Participantes: UE (Euratom), USA, Japdn, Rusia, China, India, Corea
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Fisica (3)

Necesidades:

Adquisicion, almacenamiento y acceso a grandes volumenes de datos
Fisica de particulas = Detectores del LHC Energia = Experimentos con el ITER

Elevadas necesidades de simulacion
Simulacién de colisiones de particulas Modelado de confinamiento magnético

Analisis, calibracion y visualizacion de datos
Algoritmos complejos sobre terabytes de informacion - Busqueda del Boson de Higgs
(Seleccionar 100 colisiones de entre 1 billon)

Retos Cientificos y Tecnoldgicos:

Gestionar recursos distribuidos
Para satisfacer las necesidades de colaboracion = Organizar la interoperabilidad con seguridad

Acceder y procesar elevados volumenes de datos
Desarrollar la Virtualizacion sobre commodities Agregacion de recursos nacionales

Desarrollar potentes algoritmos de analisis con respuesta rapida
Simulacién de procesos en tiempos limitados = Optimizar infraestructura y Acceso concurrente

Lograr entornos de colaboracion y participacion remota

Procedimientos comunes y coordinados de instalacion y operacion de infraestructuras
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Ingenieria (1)

Areas de aplicacion:
Procesos fisicos con aplicacion industrial, Simulacion de procesos industriales
Disefo de productos y procesos

Comunidad:
Universidades + Centros de investigacion publicos
Instituto de Robética i Informatica Industrial (IRI) http.//www-iri.upc.es/
Laboratorio de Investigacion en Tecnologias de la Combustion (LITEC) http://www.litec.csic.es/
Instituto de Automatica Industrial (IAl) http://www.iai.csic.es/

Caracteristicas Especificas:

Fenomenos complejos (no se pueden simplificar demasiado)

Simulaciones de muchos millones de puntos y fuertemente acopladas = Mejor Supercomputador que Grid
Resultados individuales grandes y con relativamente pocos ficheros a compartir

Fuerte integracion internacional Grandes industrias en sectores concretos = OrgV establecidas
Cooperacion ciencia/industria con fuerte confidencialidad de algunos datos
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Ingenieria (2)

Retos y Necesidades:
Los grandes retos con comunes en todo el mundo
Ej.: Procesos industriales basicos de turbulencia y combustion

Problema Puntos de malla | Afio previsto
Turbulencia (problema fisico) 10M2 2020
Turbulencia gran escala (problema industrial) 10M3 2025
Combustion (problema fisico) 10M5 2030

Lograr una cooperacion internacional mas facil
Mas dificil en el campo industrial por la confidencialidad de las investigaciones
Las redes abiertas de cooperacion son mas escasas

Acceso necesario a grandes instalaciones

Ej: Jet Propulsion Laboratory http://www.jpl.nasa.gov/
Los bancos de datos existentes suponen una inversion de afios = Uso mediante discos fisicos
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Areas de aplicacién:
Estudio de la reactividad, cinética y dinamica de reacciones, Quimica atmosférica
Investigacion en nanoparticulas, cristales moleculares, superconductores, etc.

Comunidad:

Universidades + Institutos publicos (CSIC)

Centro de Quimica Organica Manuel Lora Tamayo http://www.cenquior.csic.es/
Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros (ICTP) http://www.ictp.csic.es/

Instituto de Fermentaciones Industriales (IF) http://www.ifi.csic.es/
Instituto de Quimica Médica (IQM) http://www.igm.csic.es/
Instituto de Quimica Organica General (IQ0G) http://www.igog.csic.es/

Instituto de Carboquimica (ICB) http://www.ich.csic.es/

Instituto de Catalisis y Petroleoquimica (ICP) http://www.icp.csic.es/
Instituto de Tecnologia Quimica (ITQ) http://itq.webs.upv.es/

Instituto Nacional del Carbén (INCAR)  http://www.incar.csic.es/
Instituto de Investigaciones Quimicas (I1Q) http://wwuw.iiq.cartuja.csic.es/
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Necesidades y Retos Cientificos:

Reduccion de los subproductos generados en los procesos quimicos industriales
Mejora de la calidad del aire urbano

Desarrollo de nuevos materiales de alto valor estratégico y tecnologico

Motores moleculares (Proteinas que transforman energia quimica en mecéanica)
Reconocimiento molecular (Interacciones moleculares y supra-moleculares)

Retos Tecnoldgicos:
Acceso a software estandar de quimica computacional
Optimizacion y paralelizacion masiva de los cddigos mas usuales
Acceso rapido a bases de datos quimicos (cristalograficos y de otros tipos)
Elaboracion de modelos de sistemas quimicos complejos
Simulaciones basadas en un gran numero de datos
Herramientas de visualizacion y analisis de resultados
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Tecnologias para la Sociedad de la Informacién (1)

Para las TSI la e-Ciencia es mas un fin que un medio
La e-Ciencia intenta resolver problemas complejos con gran impacto econdémico y social

Para las TSI el objetivo basico es mejorar la infraestructura de e-Ciencia

Comunidad:

Sistemas Distribuidos
Mas de 15 grupos de investigacion en areas de ¢ Programacion Concurrente
Supercomputacion, ...

Areas v Retos a Afrontar:

Arquitecturas Grid Extender la arquitectura OGSA y su implementacion
Mejorar el soporte para Grid en los SOs

Middleware Se necesita un marco general para una autoridad de registro / autenticacion
Mejorar la calidad del middleware desarrollado en proyectos de investigacion

Gestion de datos Manejar con mas efectividad grandes volumenes de datos
Soportar mejor el manejo de datos heterogéneos

Area de Arquitectura y Tecnologia de Computadores Curso de L?OCtO” ado 22
Departamento de Informatica de la Universidad de Oviedo TecnO/OglaS GRID



Tecnologias para la Sociedad de la Informacion (2)

Desarrollo de software Nuevos modelos, lenguajes y entornos para Grids
Paralelizacion y distribucion automatica de tareas

Gestion del Conocimiento WorkFlow y colaboracion basados en el conocimiento
Soporte para organizacion virtuales

Web y Grid Semanticos

Desafios Cientifico-Tecnoloqgicos:

Hacer el Grid mas invisible (transparente)

Pasar de: Grid Computacional = Grid del Conocimiento

Hacer compatible privacidad con transparencia

Grids para sistemas mdviles y empotrados

Pasar del “plug & play” al “connect & share”

Incremento del ancho de banda de la red y optimizar su gestion



