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Aplicaciones y Arquitecturas
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Clusters

gelbes Single Mode GBit LWL Link zum Corebuilder
LWL Kabel (zur ZEDAT)

ftch mit 10 GBIt
n 8400 cl

Intel-AMD-PowerPC
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8

Alta Velocidad
Baja Latencia
Casi todos con todos

Switch ~ 10 Ghi

N ~ 10

La carrera del TOP500

Mare Nostrum (CNS-BSC)

Intel-AMD-PowerPC-SPARC-GPU
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Ordenadores Dedicados
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Computacion Voluntaria-BOINC

® Proyecto SETI: Search for
Extra Terrestrial Intelligence

® BOINC
@ |bercivis

a = ; : i i 3 B
T Mapa Satélite Hibrido Relieve |
M°"_1g“ba” ﬁg:i ! “Avignon ™ -
? i Toulause ' aimes® e
: A Coe 7 o Santander San 51 Muntp-elllerﬁ Aix-en-Prov
‘Pw £y o "@; . Bilbag, Sehguén Pau . b
'_-'_.'/-—".“ . 9 Carcassu.mb B.e.ﬂer, , Marseilie@
Santingdie | »
!’ i
<ompostela 2
Ourensii Burgos 4
evedrag@ o £
4 i :
- Valladold
J@ach i,
Gumalaes ] L
Portc@ QP"'““’ e Salaﬁamﬁ _‘ o Jarragonaa J
33 - IIF' 3 L
p Ak Santa Mana - Lﬂﬂ;?-lfqﬂ;e IR ) 3 T sl
B Dapces Viseu - °"3Uﬂrda g 2 h:‘?lﬂ g )
Flgueua Ic ' #Q'Covllhé ;""” - #e
y da Foz ' ;:. ‘JM e W n,
: 9 _)
. Lexia & portugal o Mo o va ci Paima
2 ¥ Torres L e Espafia m hllé_\, 8 P, g
1] Veﬂgas Q@Santarém .E;;{IE- Spain Albacete 4 =
Badajoz -
LT [0 L] L2 i 2 m"’!
5|ntrall°’ Arhoa ol it )
i,
¥
¥
-
=2 ) Loulé
o -
=
ok
2 i AL i -
Oran

Gibraltar
Duahran
Datos de map& @20

g
Cr

FONERED EY )
5 ol
Al g U5 AT




10000 — ——— —— — .
[ HPC
1000 | 1

e Clusters

=

4=

-—

]

=

] 100 F .

i [

+

-—

=

e

Lex}

[0}

(]

10 k Volunteer
| Home Computing
| BOINC
1 10 100 1000 10000 100000 le+0B6
Cares

Instituto de Biocomputacion y Fisica de Sistemas Complejos e info@bifi.es e http://bifi.es




Aplicaciones: Fluidos

Necesidad de Computacién:
Fluidodinamica

|
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Dinamica de Galaxias

Choque de Galaxias
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Proteinas

carboxyll Proteina : Cadenas de Aminoacidos

terminus

terminus
—
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Docking

Energy = =—46.43 kcal/mol
EMSD = 0.42 Angstrom
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Dinamica Molecular
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Plegamiento de Proteinas
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Y quién sabe ...
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Segunda Parte e

Interludio: Estudio de Aplicacion Paralela
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Aplicacion Paralela

® Difusion de Calor sobre una barra
unidimensional.

® Dada T al inicio en cada punto, calcular T para
cualquier punto en cualquier instante

® Dado T(x,0), calcular T(x,t)

Instante t
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Ecuacidon Diferencial

® [ a temperatura de cada punto varia
proporcionalmente al Laplaciano en dicho punto.

oT(7,t) _, 0°T(¥,t) O°T(¥,t) O°T(7,t)
_k< 2 | 2 | 2 )
ot OXx Oy 0z
8T(x,t)_k82T(x,t)

ot Ox
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Del Continuo al Discreto (3

d f(x)_ flx+h)—f(x)

d x h
OT(x,t) T(x,t+6)-T(x,1)
Ot )
OT (x,t)_T(n.,t,)—T(n;,t)
ox a
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Calculo de T(x,t+1) conocido T(x,t)

T(nz’tk+1 )=(1—-2C)T (n, tk>+C<T( N, t)+T(n_y, )
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Codigo secuencial

double evolucion (double *uin, double *uout)

{

int 1i;
for (i=1;i<L-1;i++)

vout [1]=CO*uin[i]+C* (uin[i-1]+uin[i+1]) ;

}
® Memoria RAM (floats): 2*L*4 bytes

® Operaciones por paso: 4*L
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Tiempo de Ejecucion

® Tiempo de ejecucion de 1 iteracion en un core
a 2 GHz

41, _9
= =2L.X10 " seeo.
2%10° s

Instituto de Biocomputacion y Fisica de Sistemas Complejos e info@bifi.es e http://bifi.es



Definicion de eficiencia Parlela

® | J]amenos T al tiempo de ejecucion cuando
usamos un solo procesador

® Caso ldeal: Si uso N procesadores, el tiempo
de ejecucion se divide por N (e=100%)

® | ]amemos p al tiempo de ejecucion cuando
usamos N procesadores

® Definicion: e=100*t / (N*p)
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Paralelismo en modo granja

® Simulamos M barras con Temperaturas iniciales
diferentes, una en cada procesador.

® No existe comunicacion entre cores
® Eficiencia paralela: 100%
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Modo Paralelo

RAM RAM RAM
p dor 0 5 dor 2
rocesador — Procesador 1 — rocesador
3 4 7 8
Recepcion Recepcion

Envio Envio etc.
Recepcion Recepcion

* 4*L/N operaciones aritméticas
« Enviar 4 bytes a la Izquierda

e Enviar 4 bytes a la Derecha

» Recibir 4 bytes de la Izquierda
» Recibir 4 bytes de la Derecha
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Tiempo ejecucion paralela

=t +1

proceso comunicacion

=T+ U

41, 1 L —9
— =—2X10 " seg.
N 2%x10° N s

T

H— 2 * ZLlazz‘enciaz T

transferencia

=5usegs,v =100 Mbits

ZLlazz‘enciaz transferencia
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Eficiencia [0,1] 5

T=T—I—u:%2><10_9—|—10_5+6.4*10_7

—9
4 espera conun solo procesador L X 2 X 1 O

N N*tesperacoanrocesadores R LX2X 10_9_'_ N X ( 10_5+64* 10_7)

€

1 C

€= ~

1+%><5.3><103

Desastre !
Cuesta igual usando

1000 que 2000 cores
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Diagrama Aplicaciones-Arquitecturas

HPC )

=)

Cloud /

GRID

Cluster
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Tercera Parte

Ordenadores Dedicados: Janus
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Ordenadores Dedicados

® Se disenan ad hoc para una aplicacion y un
codigo concreto

® Son ordenes de magnitud mas veloces que los
procesadores convencionales

® S0lo pueden gjecutar unos pocos programas
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Vidrios de Spin (Spin Glass)

eZ,

n,n+u
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Por qué FPGAs para simular Spin Glasses

* Variables de pequefio tamano (incluso binarias)
* Operaciones booleanas y con enteros

* Alto grado de paralelismo

* “RAM” pequena

Tamano tipico de la red < 100° = 1 Mbit
(2 réplicas + 3 enlaces + 1 campo) *1 Mbit= 6 Mbit
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En cada Ciclo (punto de |la Red)

® Generar un numero Random de 32 bits
® | ecer 12 bits

® Realizar 6 xor y 6 sumas

®| ecerde una LUT

® Comparar Lut con Random
® Escribir 1 bit

€
€

0000
Ef‘
¢ €

o 0000

©-©
€
¢ 0
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Paralelismo a Nivel de Placa EoL

\1 2 \1 3\1 4\1 5\ Se transmiten bloques pequ.ﬁos
8 \ 9 \1 0\1 1\ Pero con mucha frecuencia
4 \ 5\6 \ 7 \

0 1 2 3

Latencia Cero
Eficiencia Paralela:90%
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ESQUEMA FUNCIONAL

*Matriz 2-D de 4 x 4 FPGAs
*Conexiones de 32 bits @ 62.5 MHz (2 Gbps) con los SP vecinos.

*Condiciones de contorno periddicas

*1 FPGA de control (IOP) con 2 gigabit-ethernet
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Janus Software Layers

[ omwsiw 7] s iom

!
[ ETH/RS232 IF developer
| X
[ JOSD )
OS developer

include <janus.h>

#include <janus.h>

[ SIM LIB

RARIES ] SP VHDL

developer

#include <janusi3d.h>

“aware” {[ USER PROGRAM ] ’
JANUS user ’

#include <janusp3d4s.h>

[USER SIMULATION} } “unaware”

JANUS user
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Prestaciones

Modelo FPGA PC RATIO
EA 16 ps/spin 3 ns/spin 180
Potts 3D p=4 64ps/spin 117 ns/spin | 1800
Potts 4D p=4 64 ps/spin 150 ns/spin | 2300

FPGA=Virtex 4 62.5 MHz 50 Watios
PC= Intel Core 2 Duo 2.0 GHz 65 Watios

Janus = 256 FPGA x 50 Watios = 12,8 kW
Equivalente PCs=(256x180) x 65 Watts = 2,99 MW
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Motherboard

16 Nodos de calculo
(SP)

1 Procesador de |I/O
(IOP)

2 GIGABIT ETHERNET

1 USB

1 RS232
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Janus

JANUS RACK
8 PCs
1 ROUTER

16 Placas | | =9
17 FPGA por placa :

1 PC (host) controla 2
placas

272 VIRTEX4-LX200
10-15 KWatts

180 ventiladores

43
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Conclusiones

4 ANOS DE TRABAJO

*EL MEJOR RENDIMIENTO PARA SPIN GLASS
* TRABAJO INTERDISCIPLINAR

*DIFICIL ENCONTRAR NUEVOS ALGORITMOS
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Conclusiones II

P

(0

t Cluster de 32 Nodos
e

n

C

i

a Procesador

0,1

ANOS

El ordenador dedicado debe ser al menos 1000 veces mas potente que un procesador comercial

Debe abordar problemas tales que su Interés cientifico se mantenga al menos a 8 anos vista

Instituto de Biocomputacion y Fisica de Sistemas Complejos e info@bifi.es e http://bifi.es




Cuarta (y ultima) Parte “FiE8

Computacion voluntaria:

Boinc e lbercivis
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BOINC

Estoy Si: Continuo
ocupado? No: Pido
_ trabajo
- F =
Comienzo
del calculo
Si el usuario trabaja, el calculo se
detiene

Finaliza el calculo

Envio de resultados

Voluntario

Internet

de
trabajo

BOINC SERVER




Origen: SETI@HOME EoL

® Proyecto SETI:
Search for Extra
Terrestrial
Intelligence




Infraestructura Hispano-Lusa 1

® Scheduling

® Servidores
upload /
download

® Servidor web

® Aplicacion
amiloide




Actividad Instantanea

o
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Limitacion en las Aplicaciones

»Segmentable en runs cortos

Duracion Job del orden de 30 minutos

Uso de RAM maximo de 500 Mbytes
Paralelismo nulo

Datos enviados por Job: orden de MBytes
Datos devueltos por Job: orden de MBytes
Programas que NO necesiten licencias

V.V V V VYV V

Cuestionario para descargar en www.ibercivis.es en la seccion lbercivis — lanza tu aplicacion.
Enviar a: info-ibercivis@bifi.es



Lanzamiento de una aplicacion

® Qué hace Ibercivis ® Qué hace el investigador:
«" Adaptacion de la aplicacion «" Adaptacion de la aplicacion
«* Compilacion contra APl Boinc & Verificar correccion
«" Introduccion de checkpoints respecto aplicacion local
« Compilacién multiplataforma «" Establecer mecanismo

& Empaquetado librerias validacion resultados

multiplataforma «" Diseno y uso de la APl para

«* Verificar correccion respecto graficos aplicacion
aplicacion local

« Establecer mecanismo validacion
resultados

«" Diseno y uso de la APl para
graficos aplicacion

«" Registro en el servidor de Boinc



Aplicaciones

Adsorcion

Simulacidén de fluidos
moleculares confinados

Fusion

Una estrella en tu ordenador

Amiloide

Biusqueda de farmacos para enferme-

dades amiloides neurodegenerativas

Docking de proteinas

En busca de farmacos contra el cancer

Cuanticables

Simulacién de cables cudnticos

Mét@ lales

Simulacidén de sistemas magnéticos

Sanidad
Simulacién del transporte
de particulas

J =

®  Neurosim
J Una inmersién en la estructura
molecular de la memoria

Cﬁl 1ca11dﬁd

transporte electronic u en sistemas

desurden&doi con propiedades fractales

Nanoluz

Luz a escala nanométrica




Ibercivis en cifras gb.

30000
25000 Usuarios total
Cares semana
Bl Hosts dia
20000 B Cores dia
15000
|
-
10000
-
SOa0 -
o 1B

Jul 2008 Oct 2008 Jan 2009 Apr 2009 Jul 2009 Oct 2009 Jan 2010 Apr 2010 Jul 2010 ©Oct 2010 Jan 2011 Apr 2011

® 27.000 usuarios, 3000 usuarios/dia, 10000 cores/dia

® Investigadores de Portugal, Argentina, México, Cuba y Espana



Potencia Equivalente Ibercivis

200000

250000 Horas de CPU por semana
Horas de CPU por dia

200000
150000

100000}

50000

0
Sep 2009 Mow 2009 Jan 2010 Mar 2010 May 2010 Jul 2010 Sep 2010 Mow 2010

® Fluctuaciones de un factor 4 diario, un factor 2
semanal

® Dificil evaluar potencia equivalente instantanea



Potencia Media Equivalente

ELT kL
KEE bbb o
Horas de CPU acemuladas o -
L 4
-
L 4
L 4
4
...............
L 4
L 2
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L g
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- 4
FLE b L] >
L 4
L 4
L 4
L 4
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-
& -
1 S De e e e o
L 4
L 4
l
L 4
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L 4
______
10Dy -t P
s l 4
L 4
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L 2
e L 4
SOOO000 e”
l 4
L 4
L 4
L 4
L 4
. -
L
-
1idl 2B Ot 2008 Jam 2005 Bpr 2005 Jusl (e Dt 200r3 lai 2010 Bgr 2010 Jusl 2010 Ot 2010 Jam 2011 Apr 2011

® Pendiente de la recta: 12.5 Millones horas/ano

® Cluster Equivalente: 1500 Cores



Eficiencia de Ibercivis I

1000

900 ¢

800 +

J00 ¢

600 ¢

500 ¢

400 +

received by interval

300 ¢

200 ¢

100

D . M . Ml ——
1000 10000 100000 le+06

seconds

® Numero de resultados recibidos por intervalo de tiempo




Eficiencia de Ibercivis 11

0.9 ¢

0.8

0.7

0.6 ¢

0.5 ¢

0.4

received percentage

0.3 |

0.2 ¢

0.1 ¢

0 H S : S :
1000 10000 100000 le+06
seconds
@ |Iilempo de Latencia de Ibercivis: Espera adicional para recibir el 80%

de los trabajos: 23 horas




Desarrollo del proyecto

@ Actividades de Divulgacion
@ Proyecto Hispano-Luso

@ Aplicaciones de Argentina, Brasn
Méjico y Cuba

® Infraestructura en Brasil e inicia
en Cuba

@ Creacion Fundacion lbercivis

@ Proyectos Europeos

OBIERNO
E ARAGON -

I

| GOBIERNO  MINSTERIO
DE ESPARA  DE CIENCIA
E IMMOVACION
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Gracias por su atencion
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