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Title

High Performance Computing over Grid Environments in Biomedical Applications: Cardiac Elec-

trical Activity Simulation and Protein Design

Abstract

The important research advances, in many scientific areas, have been fostered by an improvement
of the computational strategies employed. As an example, High Performance Computing enables the
collaborative usage of multiple processors to accelerate the resolution of scientific problems, and even
to face large problems.

However, there are several scientific applications whose computational requirements can exceed
the computing capacities of a single organisation. This way, the recent advances in the bandwidth of
the communication networks have leveraged the idea of joining geographically distributed resources,
creating a global computing infrastructure known as the Grid.

This thesis combines High Performance Computing and Grid Computing in order to accelerate
the execution of scientific applications, and to allow solving problems that can not be solved, in a
reasonable time, with the resources of a single organisation.

For that purpose, a system that offers an abstraction layer to simplify the execution of general
scientific applications, in Grid infrastructures, has been developed. This system, called GMarte, pro-
vides metascheduling functionality for the concurrent execution of parallel applications on resources
based on the Globus Toolkit, the standard software in computational Grids. Later, and according
to the current trend towards service-oriented architectures, a metascheduler Grid service has been
created, featuring interoperability and based on standard technologies. This Grid service offers me-
tascheduling functionality to multiple clients, which use high-level graphical applications to interact
with it, using security mechanisms for data protection. This way, it is possible to simplify and foster
the usage of Grid technologies for the efficient execution of scientific applications.

The proposed computational approach has been applied to two biomedical applications: the
cardiac electrical activity simulation and the protein design with targeted properties. First of all, a
parallel simulation system of the action potential propagation on cardiac tissues has been developed.
Secondly, an efficient system has been implemented for the design of proteins. In both cases, the
usage of High Performance Computing has enabled to accelerate the executions as well as to face
larger dimension problems.

Finally, executions of both applications have been performed over different Grid deployments,
in order to evaluate the advantages of a strategy that combines both computationally advanced

techniques.



Titol

Computacié d’Altes Prestacions en Entorns Grid en Aplicacions Biomediques: Simulacié de

I’Activitat Electrica Cardiaca i Disseny de Proteines

Resum

Els importants avangos en la investigacié, de nombroses arees de coneixement, han vingut propi-
ciats per una millora en les estratégies de computacié emprades. A mode d’exemple, la Computacid
d’Altes Prestacions permet la utilitzacié col-laborativa de miltiples processadors per a accelerar la
resolucié de problemes cientifics, i fins i tot abordar problemes de major dimensio.

No obstant, hi ha diverses aplicacions on els seus requisits computacionals poden excedir la
capacitat de comput d’una tnica organitzacié. En aquest sentit, els increments en ’ample de banda
de les xarxes de comunicacions han propiciat la idea d’unir recursos computacionals geograficament
distribuits, proporcionant una infraestructura global de computacié coneguda com el Grid.

En aquesta tesi es combina la Computacié d’Altes Prestacions i la Computacié en Grid amb
Pobjectiu d’accelerar I'execucié d’aplicacions cientifiques, i permetre la resolucié de problemes que
no poden ser abordats, en temps raonable, amb els recursos d’una sola organitzacio.

Per a aixo s’ha desenvolupat un sistema que ofereix una capa d’abstraccié que simplifica I’execucio
d’aplicacions cientifiques generals sobre infraestructures Grid. Aquest sistema, anomenat GMarte,
ofereix funcionalitat de metaplanificacié de tasques per a l'execucié concurrent d’aplicacions pa-
ral-leles sobre recursos basats en Globus Toolkit, el programari estandard en Grids computacionals.
Posteriorment, i d’acord amb la tendencia actual cap a les arquitectures programari orientades a
serveis, s’ha construit un servei Grid de metaplanificacié generic, interoperable i basat en tecnologies
estandard. Aquest servei Grid ofereix funcionalitat de metaplanificador a multiples clients, que in-
teractuen amb ell per mitja de ferramentes grafiques d’alt nivell, utilitzant mecanismes de seguretat
per a la proteccié de dades. D’aquesta manera s’aconsegueix simplificar i potenciar la utilitzacié de
les tecnologies Grid per a ’execuci6 eficient d’aplicacions cientifiques.

L’estrategia de computacié proposada s’ha utilitzat en dues aplicacions biomediques: la simulacié
de lactivitat electrica cardiaca i el disseny de proteines de proposit especific. En primer lloc, s’ha
desenvolupat un sistema de simulacié de la propagacié del potencial d’accié en teixits cardiacs. En
segon lloc s’ha implementat un sistema eficient per al disseny de proteines de proposit especific.
En les dues aplicacions, la utilitzacié de la Computacié d’Altes Prestacions ha permeés accelerar les
execucions, amés d’abordar problemes de major dimensié.

Finalment s’han realitzat execucions d’ambdues aplicacions sobre diversos desplegaments compu-

tacionals Grid, per avaluar els avantatges d’aquesta estrategia de computacié combinada.



Resumen

Los importantes avances en la investigacién, de numerosas areas de conocimiento, han venido
propiciados por una mejora en las estrategias de computacién empleadas. A modo de ejemplo,
la Computacién de Altas Prestaciones permite la utilizacién colaborativa de multiples procesadores
para acelerar la resolucion de problemas cientificos, e incluso abordar problemas de mayor dimensién.

Sin embargo, existen diversas aplicaciones cuyos requisitos computacionales pueden llegar a ex-
ceder la capacidad de computo de una tinica organizacién. En este sentido, los recientes incrementos
en el ancho de banda de las redes de comunicaciones han propiciado la idea de unir recursos compu-
tacionales geograficamente distribuidos, proporcionando una infraestructura global de computacién
conocida como el Grid.

En esta tesis se combina la Computacién de Altas Prestaciones y la Computacion en Grid con
el objetivo de acelerar la ejecucién de aplicaciones cientificas, y permitir la resolucién de problemas
que no pueden ser abordados, en tiempo razonable, con los recursos de una sola organizacion.

Para ello se ha desarrollado un sistema que ofrece una capa de abstracciéon que simplifica la
ejecucién de aplicaciones cientificas generales sobre infraestructuras Grid. Este sistema, denomi-
nado GMarte, ofrece funcionalidad de metaplanificacion de tareas para la ejecuciéon concurrente
de aplicaciones paralelas sobre recursos basados en Globus Toolkit, el software estandar en Grids
computacionales. Posteriormente, y de acuerdo a la tendencia actual hacia las arquitecturas software
orientadas a servicios, se ha construido un servicio Grid de metaplanificacién genérico, interoperable
y basado en tecnologias estandar. Este servicio Grid aporta funcionalidad de metaplanificador a
multiples clientes, que interactiian con él por medio de herramientas graficas de alto nivel, utilizan-
do mecanismos de seguridad para la proteccion de datos. De esta manera se consigue simplificar y
potenciar la utilizacion de las tecnologias Grid para la ejecucién eficiente de aplicaciones cientificas.

La estrategia de computacion propuesta se ha utilizado en dos aplicaciones biomédicas: la simu-
lacién de la actividad eléctrica cardiaca y el diseno de proteinas de propdsito especifico. Para ello se
ha desarrollado, en primer lugar, un sistema de simulaciéon paralelo de la propagacién del potencial
de accién en tejidos cardiacos. En segundo lugar se ha implementado un sistema eficiente para el
diseno de proteinas de propésito especifico. En ambos casos, la utilizacion de la Computacion de
Altas Prestaciones ha permitido acelerar las ejecuciones y abordar problemas de mayor dimension.

Finalmente se han realizado ejecuciones de ambas aplicaciones sobre diversos despliegues compu-
tacionales Grid, con el objetivo de evaluar las ventajas de una estrategia que combina ambas técnicas

computacionalmente avanzadas.
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Capitulo 1

Introduccion

“The art of programming is the art of organising com-
plexity, of mastering multitude and avoiding its bastard
chaos as effectively as possible”. E. Dijkstra, Computatio-

nal Scientist.

En este capitulo se presenta el ambito de aplicacion de la presente tesis doctoral y las principales
lineas de actuacion. En primer lugar se realiza una breve motivacion y descripcién de los objetivos
a alcanzar. A continuacion se describen las principales aportaciones de la tesis en cada una de las
areas relacionadas. Finalmente se comenta la estructura de la tesis, detallando la temética abordada

en cada capitulo.

1.1. Motivacion

Los importantes avances que se han producido en las dltimas décadas, en el area de la compu-
tacion, han propiciado un impulso notable en la investigacién dentro de numerosos campos del
conocimiento. Actualmente resulta incuestionable la necesidad de utilizar computadores para rea-
lizar actividades cientificas, especialmente en el campo de la biomedicina y la bioinformética. Este
tipo de aplicaciones requiere técnicas de computacion avanzada para gestionar tanto el elevado coste
computacional como la ingente cantidad de datos generada en los procesos de simulacion.

Para ello, las técnicas de Computacion de Altas Prestaciones permiten la utilizacién colaborativa
de multiples procesadores, bien sea para resolver de forma mas rapida un problema o para abordar
problemas de mayor dimensién. Uno de los casos de mayor repercusiéon de utilizacién de esta tecno-
logfa fue la secuenciacién del genoma humano, llevado a cabo por la empresa Celera y publicado en
la revista Science [1]. La utilizacién de una plataforma de computacién basada en clusters de PCs
permitié la resolucién de un problema desafiante que provocé un importante paso adelante para la

humanidad.
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Sin embargo, el avance de la ciencia estd propiciando abordar problemas cientificos cuyos requisi-
tos computacionales pueden exceder los recursos de una unica organizacién. Por ello, y gracias a los
recientes incrementos en los anchos de banda de las redes de comunicacién, se ha impulsado la idea
de unir diferentes recursos computacionales, geograficamente distribuidos a lo largo del mundo, para
crear una infraestructura global de computacion distribuida conocida como el Grid. De este modo,
la Computacién en Grid surge para satisfacer las elevadas demandas computacionales de numero-
sas aplicaciones. Se posibilita asi abordar problemas de una envergadura tal que seria imposible su

resolucién, en un tiempo razonable, con los recursos computacionales de una tinica organizacion.

En esta tesis doctoral se combina la Computacién de Altas Prestaciones con la Computacién en
Grid con el objetivo de acelerar la ejecucién de aplicaciones cientificas y permitir abordar problemas
de mayor dimensién. Esta estrategia computacional se aplicard a dos campos diferentes dentro de
la biomedicina: la simulacién de la actividad eléctrica cardiaca y el diseno de proteinas de propésito

especifico.

En el campo de la electrofisiologia cardiaca, los modelos matematicos de propagacién del potencial
de accién estan considerados como una herramienta muy potente, y de gran utilidad para comprender
mejor su influencia en patologias cardiacas como la fibrilacién ventricular, la mas mortal de todas las
arritmias. Por medio del modelado, y su posterior simulacién en un computador, es posible realizar
un estudio previo del origen y la evolucion de la fibrilacién, mediante la formulacién y el andlisis de
multitud de hipédtesis. Posteriormente, estas hipétesis seran contrastadas en vivo, reduciendo de esta
manera el nimero de complejas pruebas intrusivas, convirtiendo muchas de ellas en simulaciones

basadas en computador.

La simulacién de la actividad eléctrica cardiaca es un proceso con unos elevados requisitos,
tanto computacionales como de memoria, donde una simulacién de propagacién del potencial de
accién sobre un tejido de tamano medio puede requerir unos tiempos de simulacién del orden de
dias en un PC estandar. Por lo tanto, el empleo de técnicas de Computacién de Altas Prestaciones
podra reducir en gran medida el tiempo de simulacién mediante el uso colaborativo de multiples

procesadores, posibilitando el estudio de tejidos cardiacos de mayor dimensién durante mas tiempo.

Esta linea de trabajo surge fruto de la colaboracion entre el Grupo de Redes y Computacion de
Altas Prestaciones (GRyCAP) del Instituto de Aplicaciones de las Tecnologias de la Informacién y
las Comunicaciones Avanzadas (ITACA) y el Grupo de Bioelectrénica del Centro de Investigacion e
Innovacién en Bioingenierfa (Ci? B), ambos pertenecientes a la Universidad Politécnica de Valencia.
Los cédigos de simulacion cardiaca, desarrollados por este ultimo grupo, resultaban excesivamente
lentos al tratar de abordar problemas complejos, como por ejemplo el estudio del fenémeno cono-
cido como reentrada, donde una propagacién anormal de la senal eléctrica por el tejido cardiaco
puede desembocar en un estado de fibrilacién ventricular. Para ello, resulta imprescindible llevar a

cabo simulaciones sobre tejidos de un tamano elevado durante un tiempo considerable, precisando
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una elevada cantidad de memoria y unos tiempos de computacién del orden de varios dias en una

plataforma secuencial.

Existen ademés numerosos casos de estudio cardiacos, como la btisqueda de ventanas vulnerables
en isquemia o el anélisis de la influencia de nuevos farmacos, que requieren la ejecucién de multiples
simulaciones paramétricas. Este tipo de simulaciones son muy apropiadas para su ejecucién en una
infraestructura Grid de alta productividad, donde todas ellas podrén ejecutarse de manera concu-
rrente. Por lo tanto, la utilizaciéon de una estrategia de ejecucién que combine la Computacion de
Altas Prestaciones, para acelerar una simulacién, con la Computacién en Grid, para acelerar la ejecu-
cién de multiples simulaciones, proporciona herramientas eficientes para avanzar en el conocimiento

de la electrofisiologia cardiaca.

Por otra parte, el proceso de optimizacién de proteinas de propésito especifico representa un
nuevo campo dentro de la biologia estructural, que permite el diseno de proteinas que cumplan
una determinada funcionalidad. Sus aplicaciones son diversas y abarcan multiples campos como
la medicina, para el tratamiento de enfermedades neurodegenerativas, y la biotecnologia, para el
desarrollo de biosensores. Una de las posibles alternativas, para poder llevar a cabo el proceso de
optimizacion, consiste en emplear técnicas de optimizacion combinatoria, para evaluar diferentes
configuraciones de la proteina en base a sus constituyentes aminodcidos. Este proceso requiere de
numerosas horas de CPU, debido principalmente al elevado nimero de combinaciones existentes y

a la gestién de la informacién necesaria para afrontar el proceso.

Es por ello que la Computacién de Altas Prestaciones puede aportar numerosas ventajas a este
problema mediante la utilizacién, en primer lugar, de estructuras de datos eficientes que exploten la
jerarquia de memoria de los computadores modernos y reduzcan la cantidad de memoria necesitada.
Ademas, la utilizacién colaborativa de multiples procesadores permitira el diseno de proteinas de

mayor dimensién con una mayor funcionalidad.

Esta linea de trabajo surge fruto de la colaboracién entre el GRyCAP y el Laboratorio de Bio-
quimica de L’Ecole Polytechnique, en Paris. Los cédigos de optimizacién de proteinas secuenciales,
desarrollados por este ultimo grupo, presentaban dificultades para la optimizacién de proteinas de
dimensiones elevadas, precisando técnicas de computacion avanzada. Ademads, este proceso da lugar
a tareas basadas en el modelo de alta productividad, para el estudio de diferentes configuraciones

de una proteina, siendo el Grid la estrategia de computacién apropiada para su eficiente ejecucion.

Finalmente, la ejecucién transparente y eficiente de aplicaciones cientificas en infraestructuras
Grid, precisa el desarrollo de componentes de alto nivel que faciliten la interaccién del usuario
con estos despliegues computacionales. En este sentido, resulta imprescindible el desarrollo de un
sistema de Computacién en Grid que permita, de forma sencilla, la ejecucién eficiente de aplicaciones

cientificas basadas en Computacién de Altas Prestaciones.
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1.2. Objetivos y Principales Aportaciones

El principal objetivo de esta tesis es la utilizacién combinada de la Computacién de Altas Pres-
taciones y la Computacién en Grid para su aplicacién concreta al problema de la simulacién de la
actividad eléctrica cardiaca y al proceso de optimizacién de proteinas de propésito especifico.

Para ello, se plantea, en primer lugar, el desarrollo e implementacién de un simulador paralelo y
eficiente de la propagacion del potencial de accion sobre tejidos cardiacos. Este simulador aprovechara
la potencia de computo de un cluster de PCs para reducir el tiempo de ejecucién de una simulacién,
mediante la distribucién del cédlculo entre los diferentes procesadores. Ademds, la utilizacion de
una infraestructura de memoria distribuida permitird la simulacién de tejidos de mayor dimensién,
mediante la correcta distribucién de las estructuras de datos requeridas. Este simulador se desplegara
en produccién en el Grupo de Bioelectrénica del C'i2 B, permitiendo la ejecucién de un mayor niimero
de simulaciones por unidad de tiempo y aumentando de esta manera la productividad investigadora.
La principal aportaciéon de la tesis en este drea supone, por lo tanto, la creaciéon de un sistema de
simulacién de estas caracteristicas. Esto permitira avanzar en el conocimiento de la actividad eléctrica
cardiaca y su influencia en problemas cardiacos como la fibrilacién ventricular o la isquemia.

En segundo lugar, se implementard una aplicacién eficiente orientada al proceso de diseno de
proteinas de propdsito especifico usando técnicas de Computacion de Altas Prestaciones. El objetivo
y principal aportacién de esta tesis consiste en mejorar la aplicacién secuencial existente, desarrollada
en el Laboratorio de Bioquimica de L’Ecole Polytechnique, mediante técnicas de gestion eficiente
de la memoria, asi como permitir abordar problemas més grandes mediante el uso colaborativo de
multiples procesadores. La utilizacion de una herramienta de estas caracteristicas, por parte de dicho
grupo de investigacion, permitira disenar proteinas de mayor funcionalidad que, hasta el momento,
no han podido ser disenadas con las herramientas existentes.

El tercer objetivo fundamental de esta tesis consiste en el diseno, desarrollo e implementacion
de un sistema de gestién de la ejecuciéon eficiente de aplicaciones cientificas, de carédcter general,
sobre un Grid Computacional. De manera particular, el sistema acelerara la ejecucién de los casos
de estudio cardiacos y de proteinas mediante el aprovechamiento eficiente de una infraestructura de
computacion distribuida. En ese sentido, el desarrollo de una capa software, que simplifique y potencie
el uso de las tecnologias Grid, supondra un gran avance en el auge e impacto que estas tecnologias
estan teniendo actualmente en el ambito cientifico. Ademads, el sistema debera ser suficientemente
genérico para ser utilizado en la ejecucién de otras aplicaciones cientificas sobre infraestructuras
Grid.

Mas atn, y con el objetivo de construir componentes genéricos, se plantea el diseno e implemen-
tacién de un servicio Grid de metaplanificacién de tareas. Este servicio ofrecera, como funcionalidad,
la gestién de tareas ante multiples clientes mediante interfaces graficos y herramientas de alto nivel,

apropiadas para su utilizaciéon por parte de usuarios no expertos en el Grid. Por lo tanto, la aporta-
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Figura 1-1: Estructuracion de la tesis en capitulos y relaciéon de dependencias entre ellos.

cion de la tesis en este area supone la consecucién de un componente genérico e interoperable, basado
en estandares, para la ejecucién transparente de tareas cientificas sobre Grids computacionales. De
esta manera, el sistema desarrollado podra ser utilizado no sélo para las aplicaciones descritas en

esta tesis, sino para cualquier otra aplicacion.

Ademas, se pretende integrar ambas aplicaciones paralelas con el sistema de Computacién en Grid
para poder realizar multiples ejecuciones concurrentes, cada una de ellas ejecutdndose en paralelo

en las maquinas multiprocesador de la infraestructura Grid empleada.

Finalmente, el proceso llevado a cabo permitira evaluar las ventajas de combinar la Computacion
de Altas Prestaciones con la Computacién en Grid para la ejecucién eficiente de aplicaciones. Para
ello, se realizaréan ejecuciones de casos de estudio realistas, compuestos por miltiples simulaciones,

sobre plataformas Grid geograficamente distribuidas.
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1.3. Estructura de la Tesis

Esta tesis esta estructurada en base a capitulos que presentan una relaciéon de dependencia tal
y como se muestra en la Figura 1-1. En primer lugar, el capitulo 2 realiza una introduccion al
problema de la simulacién de la actividad eléctrica cardiaca, destacando el estado del arte y las
principales estrategias de resolucién de este problema. A continuacién, el capitulo 3 presenta el
diseno de proteinas de propésito especifico y revisa el estado del arte en dicho campo.

Mas adelante, el capitulo 4 describe las técnicas de Computaciéon de Altas Prestaciones y las
diferentes librerias empleadas en el desarrollo de las aplicaciones realizadas en esta tesis. El capitulo
5 describe la arquitectura y funcionalidad del sistema de simulacién cardiaca llamado CAMAEC,
abordando la estrategia de paralelizacién aplicada y evaluando sus prestaciones paralelas. A con-
tinuacion, el capitulo 6 resume el desarrollo de una aplicacion eficiente, llamada gBiObj, para la
optimizacién en paralelo de proteinas.

Posteriormente, el capitulo 7 introduce el concepto de Computacién en Grid, describiendo el
estado del arte de esta tecnologia, asi como los principales proyectos de investigacion relacionados.
A continuacién, el capitulo 8 presenta a GMarte, el sistema de Computacién en Grid desarrollado
para soportar la ejecucién de aplicaciones cientificas sobre infraestructuras Grid. En esta linea, el
capitulo 9 describe la adaptacién de GMarte a una arquitectura orientada a servicios para la creacién
de un metaplanificador multiusuario genérico e interoperable.

El capitulo 10 describe la aplicacion de las tecnologias Grid, basadas en GMarte, al problema
de la simulacién cardiaca, realizando la ejecucién de diversos casos de estudio a fin de evaluar las
ventajas de la estrategia de computaciéon propuesta. De manera similar, el capitulo 11 describe la
aplicacién del sistema GMarte a la optimizacién de proteinas.

Finalmente, el capitulo 12 resume las principales aportaciones de la tesis, destacando los proyectos
de investigacion en los que se ha enmarcado y citando las diferentes publicaciones de investigacién
a las que ha dado resultado. Por tdltimo, se incluyen también las lineas futuras de actuacién en cada

una de las areas abiertas de investigacién



Capitulo 2

La Simulacion de la Actividad

Eléctrica Cardiaca

“The heart has reasons that reason cannot know”. Blaise

Pascal, Mathematician, Phylosopher and Physicist.

En este capitulo se describe el comportamiento eléctrico del corazén, enfatizando su influencia
en la aparicion de determinadas patologias. Posteriormente se presenta el estado del arte de la
simulacién de la actividad eléctrica cardiaca, exponiendo las principales estrategias existentes para
abordar el problema. A continuacién, la discusién se centra en el problema matemético subyacente
que se pretende resolver, describiendo el elevado coste computacional que involucran las simulaciones
de la actividad eléctrica cardiaca. En este sentido, se justifica la necesidad de utilizar un esquema
combinado, basado en Computacién de Altas Prestaciones y Computacién en Grid, para acelerar el

proceso de simulacién. Finalmente, se comentan los trabajos relacionados en el area.

2.1. Introduccién

Segtin la Red Europea del Corazén [2], las enfermedades cardiovasculares provocan casi la mitad
de todas las muertes ocurridas en Europa. Ademads, el nimero de muertes causadas por enfermedades
cardiovasculares derivadas del consumo de tabaco aumenté un 13 % durante los anos 1990 y 2000.
Este aumento en la tasa de mortalidad ha provocado que, tanto la sociedad como las autoridades
sanitarias, se planteen ampliar el conocimiento existente sobre las diferentes patologias cardiacas.

Dentro de las enfermedades cardiovasculares, las arritmias ventriculares son una de las principales
causas de mortalidad en los paises desarrollados. A pesar de las numerosas investigaciones llevadas
a cabo, los mecanismos de generaciéon, mantenimiento y terminacién de estas arritmias no estan

totalmente aclarados. En la actualidad, es mucha la informacién disponible acerca de la actividad
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Figura 2-1: Esquema de una célula cardiaca, detallando las principales corrientes idnicas que atra-
viesan su membrana.

eléctrica cardiaca, sobre todo a nivel celular, pero todavia existe mucho desconocimiento en niveles
de modelizacién més altos como, por ejemplo, en tejidos cardiacos de una dimensiéon adecuada o

incluso en un corazén completo.

Las células cardiacas presentan una forma aproximadamente cilindrica, con una longitud tipica
de 30 a 100 pm y un didmetro de 8 a 20 um [3], estando rodeadas por una membrana que delimita
el medio extracelular del medio intracelular. Estas células presentan una diferencia de potencial
eléctrico, entre el medio intracelular y el extracelular, conocido como potencial de membrana, debido
a las diferentes concentraciones de iones entre el interior y el exterior de la célula. Esto provoca un
flujo de intercambio mutuo de iones, entre ambos medios, a través de los canales ionicos existentes
en la membrana celular, dando lugar a las corrientes ionicas. La Figura 2-1 muestra un esquema de
una célula cardiaca con las principales corrientes idnicas que atraviesan la membrana celular. En ella
se pueden observar, entre otras, las corrientes producidas por los flujos de iones de Calcio (Ca?*),
Potasio (K1) y Sodio (Na™).

Las células cardiacas presentan un comportamiento excitable, es decir, reaccionan ante la ocu-
rrencia de un estimulo eléctrico de una determinada amplitud y, bajo ciertas condiciones, pueden
desarrollar un potencial de accion. Se conoce como estimulo umbral a aquel impulso eléctrico con una
amplitud suficiente para desencadenar un potencial de accién. La Figura 2-2 muestra un ejemplo del
potencial de accién desarrollado por una célula cardiaca, al ser excitada por medio de un estimulo
eléctrico. Como se puede apreciar, un potencial de accién viene representado por la secuencia de
valores de diferencia del potencial eléctrico al que estd sometida la membrana celular a lo largo del

tiempo, tipicamente expresado en milisegundos.

En un potencial de accién se pueden distinguir tres fases principales. En primer lugar, la fase de
depolarizacion es provocada por la inyeccién de un estimulo o cuando el potencial de membrana se
vuelve positivo. La fase de depolarizacion debe ser lo suficientemente grande para poder alcanzar

un cierto valor umbral a partir del cual se obtiene propagacién eléctrica [4] y se caracteriza por
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Figura 2-2: Potencial de accién desarrollado por una célula cardiaca durante 250 ms.

un aumento rapido del potencial de membrana. A continuacién se produce la fase de plateu, que
suele durar unos 100-200 ms. dependiendo del tipo de célula, caracterizada por un lento descenso
del potencial de membrana. Por ultimo, la fase de repolarizacion provoca un rapido descenso del
potencial de membrana, hasta alcanzar nuevamente el estado estacionario inicial, equivalente al
potencial de reposo de la célula.

Una célula que ha sido estimulada eléctricamente permanece en el denominado periodo refracta-
rio durante un cierto tiempo. Este intervalo de tiempo se divide en dos etapas. Cuando una célula se
encuentra en el periodo refractario absoluto, ningun estimulo provocara el desarrollo de un potencial
de accién. Sin embargo, transcurrido un cierto tiempo, cuando la célula alcanza el periodo refrac-
tario relativo, es posible desencadenar un potencial de accién mediante una estimulacién eléctrica
suficientemente intensa.

Las células cardiacas estan unidas entre si por medio de unas estructuras, denominadas miofi-
brillas, formando las fibras musculares cardiacas. Estas estructuras tienen la peculiaridad de que,
ante la presencia de iones de calcio, reaccionan mediante una rapida contraccién. En este sentido, es
conocido que un potencial de accién libera iones de calcio que causan dicha reaccién. Sin embargo,
la contraccion de una fibra muscular requiere la accién simultanea de todas sus miofibrillas. Por lo
tanto, para poder generar un latido y bombear adecuadamente la sangre del corazdn, es precisa la
contracciéon sincrona de las fibras musculares. Para ello, es necesario que todas las células desarrollen
un potencial de accién, debiendo ser convenientemente excitadas a lo largo del tejido cardiaco.

Dicho de otro modo, las células del nodo sinoauricular (Figura 2-3), conocido como el marcapasos
natural del corazén, generan una serie de impulsos eléctricos periédicos que se propagan a través
de todo el tejido cardiaco. Esto desencadena un frente de onda eléctrico encargado de excitar a las
células cardiacas, de modo que la liberacién asociada de calcio provoca la contraccién sincrona de las
miofibrillas, dando lugar a un latido. De esta manera se consigue cumplir con la funcién de bombeo
de sangre al resto del cuerpo.

Sin embargo, es posible que la existencia de alguna patologia en el tejido provoque una contraccién
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Figura 2-3: Esquema de un corazoén completo seccionado verticalmente, mostrando el nodo sinoau-
ricular (1), el nodo atrioventricular (2), el haz atrioventricular de His (3), con sus correspondientes
ramas izquierda y derecha (4), y las fibras de Purkinje (5).

asincrona del mismo, debido a una propagacion deficiente del frente de onda eléctrico. Si esto ocurre,
las células seran excitadas pero no se conseguird bombear la sangre de manera adecuada, siendo
ademds posible que el corazon esté fibrilando. De hecho, el principal objetivo de un desfibrilador
consiste en inyectar un impulso de corriente, en el musculo cardiaco, que lleve a las células a un
estado eléctrico controlado, a fin de que el nodo sinoauricular vuelva a generar los impulsos eléctricos
que marquen el ritmo del corazdn.

Dada la importancia del comportamiento de las células cardiacas, y su influencia en patologias
cardiacas que se manifiestan a niveles mas altos, como son los tejidos, resulta importante comprender
su funcionamiento interno. En este sentido, a lo largo de las ultimas décadas han surgido numerosos
modelos celulares que tratan de obtener aproximaciones al comportamiento eléctrico de las células

cardiacas. Son los conocidos como modelos celulares cardiacos.

2.1.1. Modelos Celulares Cardiacos

Las observaciones experimentales de las propiedades electrofisiolégicas de las células cardiacas
se han venido llevando a cabo desde las ultimas seis décadas. La invencién de la técnica de fijacion
de potencial por Hodgking, Huxley y otros [5], a finales de los afios 40, y la més reciente técnica de
patch-clamp por Sakmann y Neher [6] ha permitido a los electrofisiologistas grabar y medir corrientes
i6nicas a través de la membrana celular. Estos métodos se han convertido en herramientas muy ttiles
para la comprensién de la generacién del potencial de accion.

De hecho, los datos obtenidos con la ayuda de estas técnicas han permitido la formulacién de
modelos matematicos referentes al comportamiento eléctrico de células excitables. Mas concretamen-

te, la actividad eléctrica de las células cardiacas ha sido cuantitativamente descrita, desde principio
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de los anos 60, por modelos cada vez mas detallados a medida que se iban descubriendo nuevas

corrientes idnicas, asi como las diferentes propiedades de los canales.

En 1977, Beeler y Reuter (BR) [7] formularon un conjunto de ecuaciones que reproducian el
potencial de accién ventricular. Este modelo, que fue posteriormente modificado por Drouhard y
Roberge en 1982 [8], fue usado hasta que los modelos de Luo y Rudy (LR) fueron formulados en
los anos 90. El modelo LR se publicé en dos fases. La primera version, conocida como el modelo
Luo-Rudy Fase I [9], reformulaba algunas de las corrientes del modelo BR, mientras que la segunda
versién, conocida como Luo-Rudy Fase II [10], era mucho més completa y estaba basada en datos
recientes obtenidos mediante la técnica de patch-clamp, describiendo una amplia variedad de co-
rrientes iénicas. De hecho, la Figura 2-1 citada anteriormente, muestra las principales corrientes que
atraviesan la membrana de una célula segiin el modelo Luo-Rudy Fase II. La versiéon mas actual de

este modelo es el Luo-Rudy 2000 [11].

Hoy en dia, los modelos de potencial de accién estan resultando extremadamente 1tiles en el
campo de la electrofisiologia cardiaca, debido a su habilidad para simular con un preciso detalle los
eventos eléctricos que tienen lugar a través de la membrana celular. Dado que es imposible registrar
por medios experimentales todas las corrientes idénicas y el potencial de membrana, las simulaciones
por computador proporcionan una alternativa muy deseable para explorar los mecanismos electrofi-

siolégicos basicos en células bajo condiciones normales y patologicas.

Ademas, si el modelo celular que describe toda la dindmica de las corrientes se combina con una
representacion de las caracteristicas eléctricas del tejido, el modelo matemaético resultante, basado en

un sistema de ecuaciones diferenciales, puede ser usado para simular la actividad eléctrica cardiaca.

2.2. Modelos de la Simulacién Eléctrica Cardiaca

Actualmente, la simulacién de la actividad eléctrica cardiaca por medio de un computador es un
campo bastante amplio que involucra diferentes estrategias de resolucién del problema. Dado que,
a menudo, cada estrategia tiene un campo de aplicacion diferente, resulta importante describir el

estado del arte de dicha simulacion.

Existen dos modelos principales que describen el fenémeno de la propagacion eléctrica en el
tejido cardiaco. En primer lugar, el modelo bidominio [12] relaciona el potencial intracelular ¢; con
el potencial extracelular ¢., a través de la densidad de corriente que atraviesa la membrana celular
I,,. Utilizando la notacién de [13] el modelo bidominio se puede describir mediante las siguientes

expresiones:
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A Eevqse = _ﬁIm - Ie (21)
OV

I = Cn =5,

+ Iion - Itrans

En el sistema de ecuaciones 2.1, ¢; v d. son, respectivamente, los tensores de conductividad
del medio intracelular y del extracelular, 3 es el ratio volumen-superficie de las células cardiacas,
ILirans €s la densidad de corriente de un estimulo transmembrana proporcionado por un electrodo
intracelular, I. es una densidad de corriente causada por un estimulo extracelular, C}, es la capacidad
de membrana y V,,, es la diferencia de potencial entre el medio intracelular y el extracelular (definido,
por tanto, como ¢; — ¢¢). El termino I;,, representa la densidad de corriente que fluye a través de
los canales iénicos, y se computa en base a un modelo iénico celular como los descritos en la seccién
2.1.1.

Como se puede observar, el modelo bidominio representa las corrientes eléctricas tanto en el medio
intracelular como en el extracelular, y consta de una ecuacién parabdlica no lineal en ¢ acoplada
con una ecuacion eliptica en el potencial extracelular (¢.) [14]. Sin embargo, partiendo del modelo

bidominio y asumiendo que:

1. La conductividad es la misma en cualquier direccién para todos los dominios, es decir, consi-

derando un medio isétropo.
2. Los ratios de conductividad entre las regiones intracelular y extracelular son constantes.

3. El dominio extracelular es altamente conductor y, por lo tanto, se considera como conectado

a una toma de tierra (¢, = 0),

entonces el sistema 2.1 se puede simplificar, dando lugar al modelo monodominio expresado
mediante la Ecuacion 2.2.
dv,

V-oVV,, =Cp - d—;” + Lion + Ist (2.2)

El modelo monodominio lleva asociado una complejidad numérica y computacional menor que
el bidominio. Es por esto que, a menudo, se suele emplear éste modelo para el estudio de la propa-
gacion del potencial de accién con modelos celulares mas detallados. Es posible encontrar estudios
de propagacién realizados con el modelo bidominio, entre otros, en [15, 16, 17, 18].

En la Ecuacién 2.2, V,,, representa el potencial de membrana de las células y C), indica la capaci-
dad de membrana de la célula, dado que ésta actiia como un pequeno condensador. [ especifica la

estimulacién eléctrica inyectada al tejido para desencadenar el potencial de accién. El término I;,,,
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tal y como se ha comentado anteriormente, se obtiene a partir de un modelo celular y representa
la suma de corrientes i6nicas que entran y salen de cada una de las células del tejido a través de la

membrana celular.

La Ecuacién 2.2 es una ecuacién en derivadas parciales parabdlica que modela un fenémeno de
reaccién-difusién [19]. La parte asociada a la reaccién estd determinada por el término I, que viene
gobernado por el modelo celular. La parte de difusién modela la propagacion del potencial de acciéon

en el medio sobre el que se resuelve la ecuacion.

Independientemente del modelo celular empleado, las ecuaciones que definen el fenémeno de la
propagacion del potencial de accion se deben discretizar sobre un dominio concreto. El caso méas
sencillo consiste en la simulacién de la actividad eléctrica de una célula aislada. Posteriormente, es
posible considerar la propagacién unidimensional a lo largo de una fila de células. Como extensién,
la propagacién sobre un dominio 2D permite aumentar el nivel de realismo ya que considera un
tejido cardiaco. La propagacion sobre un tejido 3D, donde las células estén conectadas unas con
otras mediante resistencias, permite considerar la influencia en la actividad eléctrica de diferentes
capas de tejido. Finalmente, introducir caracteristicas més realistas, como la orientacion de las fibras
musculares cardiacas y geometrias irregulares, permite asemejar cada vez més un modelo mateméatico

a la realidad fisica.

Por lo general, el empleo de geometrias complejas suele incrementar en gran medida la talla del
problema, ya que aumenta el nimero de puntos en los que se debe calcular una solucién. Por ello,
su uso se suele combinar con modelos iénicos celulares sencillos o métodos sencillos de propagacién
eléctrica, que compensen el coste global del proceso de simulacién. Por ejemplo, en [20] se utiliza un
modelo geométrico complejo de todo el miocardio incluyendo las direcciones de las fibras musculares
pero como modelo de propagacién se utiliza el FitzHugh-Nagumo [21], un modelo extremadamente
sencillo y con un coste computacional minimo, comparado con el calculo de la propagacién empleando

el modelo monodominio.

El trabajo desarrollado en esta tesis se centra en la utilizacién de un esquema de propagacion
monodominio utilizando modelos celulares complejos, como el Luo-Rudy (Fase II y 2000), sobre
una geometria bidimensional, permitiendo la simulacién detallada del comportamiento interno de
las células cardiacas. Es importante destacar que el trabajo, en esta parte de la tesis, surge como
resultado de la colaboracion con el Grupo de Bioelectrénica de la UPV, cuyo principal interés radica
principalmente en investigar el funcionamiento de las células en base a modelos celulares sofisticados
y computacionalmente complejos. En este sentido, la utilizacién de un esquema de propagacion

monodominio permite alcanzar los objetivos de estudio de propagacion eléctrica en tejidos cardiacos.
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2.3. Aproximacién Computacional al Problema Matematico

Para un tejido cardiaco bidimensional la Ecuacién 2.2 de propagacion del potencial de accion

puede reescribirse de la siguiente manera:

) = Cm 8Vm + Iion (23)

1 0%V, 1 0%V,
odt

2
2 Rm 6$2 Riy 8y2

Lion es la suma de las corrientes iénicas que atraviesan la membrana de la célula, a es el radio
de la célula, C), es la capacidad especifica de membrana, V,, es el potencial eléctrico al que esta
sometido la membrana celular y R;; y R;, son las resistividades longitudinales y transversales. Se
puede observar que los tensores de conductividad se han substituido por las correspondientes medidas
inversas de resistividad entre cada par de células del tejido. En efecto, el tejido se modela como un
conjunto de células interconectadas mediante resistencias.

Para poder resolver la Ecuacion 2.3 en un computador es necesario realizar una discretizacion de
la misma, tanto en espacio como en tiempo. El uso comtun de técnicas de separacion de operadores
(operator splitting [22]) permite desacoplar, en cierta medida, el cémputo del término de reaccién
con el de difusion. De esta manera se simplifica la actualizacién de las células y la obtencion de las
corrientes idnicas (término de reaccién), mediante la ejecucion del modelo celular, y se facilita el
acoplamiento de diferentes modelos celulares. Por lo tanto, esta estrategia permitira la implementa-
cion de diferentes modelos celulares, aprovechando la parte del calculo dedicada a la propagacién del
potencial de accién (término de difusién). Ademds, esta forma de proceder permite utilizar métodos
de integraciéon diferentes para ambos términos, dado que es conocido que las escalas de tiempo de
ambos subproblemas son muy diferentes [23].

Una de las principales técnicas empleadas para resolver las ecuaciones de propagacién mono-
dominio es el método de las diferencias finitas, donde las derivadas espaciales se aproximan por
expresiones de diferencias finitas [17, 24]. El método de las diferencias finitas, para la discretizacién
espacial, destaca por su sencillez de implementacién, asi como por los bajos requisitos de memoria
que presenta. No obstante, la discretizacion de un tejido de dimensiones considerables puede dar
lugar a un elevado niimero de puntos sobre los que obtener una solucién, de manera que se superen
los recursos de una sola méaquina.

Para el modelo monodominio, Bogar y Keener [25] afirman que el método de Crank-Nicolson
[26], para la discretizacién temporal, es el mas estable de entre todos los métodos semi-implicitos,
incluso para pasos de tiempo relativamente grandes. El principal beneficio de Crank-Nicolson es que
ofrece mayor precision que los métodos semi-implicitos convencionales. Ademés, en cada paso de
tiempo unicamente se deben resolver sistemas de ecuaciones lineales. Sin embargo, las restricciones
de los métodos explicitos y semi-implicitos en cuanto a estabilidad al aumentar el paso de tiempo

de integracién, todavia se mantienen [14]. La idea que subyace a esta técnica consiste en resolver de
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manera implicita el término de difusién, en la Ecuacion 2.3, mientras que el término de reaccién se
resuelve mediante métodos explicitos. Aplicando el método de Crank-Nicolson, como en [27], a la

Ecuacién 2.3, se llega a un sistema de ecuaciones como el que se muestra a continuacién:

Ap -V =Ap-ViZb sl it (2.4)

El vector I;,, de la Ecuacién 2.4 se calcula como la suma de las corrientes idénicas que atraviesa
la membrana celular, que depende tanto de su potencial de membrana como de su estado interno,
especificado por medio de un modelo celular. El vector Izt_ ! representa un estimulo dependiente
del tiempo, que puede inyectarse en el tejido para desencadenar un potencial de accién. El vector
V! representa el potencial de membrana de cada una de las células en el instante de tiempo t. Las
matrices A y Ag involucran la informacién de conductividad en el tejido cardiaco, y permanecen
inalteradas a lo largo del proceso de simulacién.

Por lo tanto, la simulacién se convierte en un proceso iterativo donde se parte de unos valores
iniciales de potencial de membrana, para cada una de las células del tejido (vector V,,). En cada
paso de simulacion se obtienen los valores del potencial de membrana de cada una de las células del
tejido, mediante la resolucién de un sistema de ecuaciones lineales.

Concretamente, para cada uno de los pasos de simulacién se deben llevar a cabo las siguientes

operaciones:

1. Realizar un producto matriz-vector y sumar otro vector (Ag- Vi1 + 15 1). Ademds, en el caso
de la inyeccién de un estimulo eléctrico, se debe considerar la suma de otro vector (I%;!). De

esta forma, se genera el vector de términos independientes del sistema de ecuaciones lineales.

2. Resolver el sistema de ecuaciones lineales para obtener el potencial de membrana de las células

en el instante de tiempo actual (vector V;!).

3. Actualizar el estado de las células una vez conocido el potencial de membrana del estado actual,
de acuerdo al modelo celular empleado, obteniendo asi el nuevo vector de las corrientes iénicas

que atraviesan la membrana de cada una de las células (vector I7 ).

Este proceso de simulacién consta de una serie de fases, que se deben calcular para cada uno de
los instantes de tiempo del proceso de simulaciéon. Por ejemplo, una simulacién de un potencial de
accion de una célula cardiaca, descrita mediante el modelo Luo-Rudy Fase II, requiere un total de
250 ms. Empleando un paso de tiempo tipico de 10 us se deben realizar 25000 pasos de simulacion,
donde cada paso consta de las fases anteriormente descritas.

Ademas, una discretizacién espacial de un tejido bidimensional de 1000x1000 células, da lugar a
un sistema lineal de 1 millén de ecuaciones y 1 millén de incégnitas, lo que proporciona una idea de

la elevada dimensién del problema. De hecho, la simulaciéon de la mayoria de fendmenos arritmicos
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requiere el empleo de modelos que representen el comportamiento de tejidos relativamente grandes,
con un elevado nimero de células conectadas en una geometria bidimensional o tridimensional. Ade-
més, el estudio de determinadas patologias, como las situaciones de isquemia, requieren simulaciones
de varios segundos que involucran varios dias de ejecucién en una plataforma secuencial.

El principal coste computacional viene dominado, fundamentalmente, por la ejecucién del modelo
celular, que incluye la resolucién de varias ecuaciones (14 ecuaciones diferenciales en el modelo celular
Luo-Rudy Fase II), y la resolucién del sistema de ecuaciones lineales resultante de la discretizacién
de la Ecuacién 2.3 que describe la propagacion del potencial de accién a lo largo del tejido.

Ademsds del tiempo requerido por este tipo de simulaciones es importante destacar sus elevados
requisitos de memoria. El modelo celular Luo-Rudy Fase II requiere almacenar, aproximadamente,
60 variables de doble precision para cada una de las células del tejido. Por ejemplo, un tejido
bidimensional de 1000x1000 células requiere 457.76 Mbytes de memoria para albergar el estado
del tejido, sin tener en cuenta el espacio requerido para almacenar las matrices resultantes de la
discretizacién de la Ecuacién 2.3 (A y Ag).

Esta situacion implica la necesidad de utilizar técnicas computacionales avanzadas, que permitan
gestionar toda la complejidad involucrada en cada una de las simulaciones cardiacas. Para ello, la
utilizacién de Computaciéon de Altas Prestaciones supone una herramienta fundamental para la

consecucion de un simulador eficiente de propagacion del potencial de accién.

2.3.1. Casos de Estudio Cardiacos

Ademas de la inherente complejidad computacional y espacial asociada a una unica simulacién
de propagacién del potencial de acciéon, existen multitud de estudios cardiacos que requieren la eje-
cuciéon de un elevado nimero de simulaciones. Estos estudios precisan la ejecuciéon de un conjunto
de simulaciones que analizan el comportamiento eléctrico de un tejido, bajo determinadas circuns-
tancias de simulacién que varian ligeramente de una ejecucion a otra. De hecho, un caso de estudio
suele involucrar la ejecucién de aplicaciones paramétricas, donde un cierto parametro de estudio se
recorre en un rango de valores, realizando diferentes simulaciones cardiacas para estudiar el impacto
del parametro en la propagacion eléctrica.

Un ejemplo de este tipo de aplicaciones es el estudio del mecanismo de reentrada en condiciones
de isquemia [28]. La isquemia de miocardio es un estado del corazén derivado de la falta de oxigeno
en alguna zona del tejido cardiaco. En estas condiciones, donde existe una zona danada del tejido, la
propagacion del potencial de accién se bloquea al llegar a la zona afectada, rodeandola y reentrando
sobre la misma. La Figura 2-4 muestra un ejemplo de reentrada donde el potencial de accién se
bloquea al llegar a la zona central, propagandose repetidamente en forma de espiral sobre la zona
afectada. Este fenémeno puede derivar en un estado de fibrilaciéon ventricular, de ahi la importancia

de su estudio. Los estudios de ventana vulnerable en condiciones de isquemia, requieren variar
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Figura 2-4: Bloqueo de la propagacién del potencial de accién al llegar a una zona isquémica (zo-
na central) y posterior rodeo de la zona afectada, para acabar estimuldndola dando lugar a una
propagacion perpetua en espiral.

el intervalo de tiempo entre dos estimulos eléctricos consecutivos, para poder detectar el rango
de valores en los que se produce reentrada. Esto se puede conseguir por medio de simulaciones
paramétricas variando dicho intervalo de aplicacion.

Otro ejemplo de caso de estudio cardiaco consiste en el andlisis de los efectos de la isquemia
tardia, proceso en el que es preciso variar las resistencias de acoplamiento en todas las dimensiones
del tejido, y observar la evolucién de la actividad eléctrica para diferentes ratios de anisotropia.

Finalmente, otra area que requiere de estudios paramétricos es la evaluacién del impacto que tiene
un medicamento sobre el comportamiento de una determinada patologia cardiaca. En estos estudios
se varia la concentracién del farmaco dentro de un rango determinado, y se realizan simulaciones de
propagacion para estudiar como se ven afectadas las caracteristicas de amplitud, duracién y forma
del potencial de accién.

Por tanto, los casos de estudio cardiacos presentan unos requisitos computacionales que, a menu-
do, superan los recursos de computacién disponibles en un solo centro de investigaciéon. El nimero
de simulaciones involucradas suele estar entre 10 y 100 por caso de estudio, dando una idea de la
magnitud del problema. De hecho, la ejecucién de un caso de estudio, sobre una plataforma secuen-
cial, suele requerir tiempos de computacién del orden de semanas, por lo que resulta imprescindible
la utilizacion de técnicas de computacién avanzada, como la Computacion en Grid, que permitan
soportar su ejecucion eficiente. Para ello, se plantea la ejecucién concurrente de las multiples simu-
laciones de un caso de estudio cardiaco sobre una infraestructura Grid, permitiendo reducir en gran

medida el tiempo involucrado en la ejecuciéon global.

2.4. Estado del Arte

La Computacién de Altas Prestaciones y la Computacién en Grid se utilizan en diversos campos
de la ingenieria y, en este sentido, el campo de la simulacion de la actividad eléctrica no esté exento
de estas aportaciones. A continuacién se resumen las principales contribuciones a este campo que
tienen una relacion directa con los objetivos de esta tesis.

En [29] se realiza un estudio de diferentes estrategias de paralelizacién, basadas en memoria
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distribuida para el problema de la simulaciéon cardiaca bidimensional monodominio. Para ello, se
realizan diversas implementaciones basadas en el paradigma maestro-esclavo, comparando los resul-
tados obtenidos mediante la ejecucion en clusters de PCs con los correspondientes incrementos de
velocidad tedricos. Sin embargo, los resultados de eficiencia descritos distan mucho de ser alentado-
res, reportando un incremento de velocidad de 1.78 con 7 procesadores para una simulacion sobre
una malla de 2'2 nodos.

En esta linea, en [30] se utiliza la computacién paralela mediante memoria distribuida para
resolver sistemas de reaccion-difusién en tres dimensiones, aplicados tanto al modelo monodominio,
como el bidominio. Como modelos celulares se utilizan el FitzHugh-Nagumo y el Luo-Rudy fase 1. Se
realizan ejecuciones en un IBM SP4 con hasta 128 procesadores, obteniendo medidas de tiempo de
ejecucién, incrementando el tamano del problema de manera proporcional al niimero de maquinas.
Se realizan simulaciones de hasta O(107) nodos.

Por otra parte, en [13] se utiliza una estrategia de paralelizacién del problema de simulacién
cardiaca monodominio (y bidominio), empleando el paradigma de memoria compartida mediante
directivas OpenMP. Las ejecuciones se llevan a cabo en una maquina de memoria compartida SGI
Origin 2000, obteniendo incrementos de velocidad de entre 2 y 3 al simular una malla desde 108031
hasta 500000 nodos en 4 procesadores. Al aumentar el nimero de procesadores, segin los autores,
el incremento se hace mas pequeno.

Tal vez la aproximacién de paralelizacion mas eficiente al proceso de simulacién la encontramos
en [18] con el simulador CardioWave, que emplea paralelizacién mediante memoria distribuida para
acelerar los célculos al resolver las ecuaciones bidominio. Se obtienen eficiencias cercanas al 90 %,
al emplear 16 procesadores sobre una maquina Cray T3E, durante la realizacién de una simulacion
monodominio.

Por otra parte, la aplicacion de las tecnologias Grid al proceso de la simulacién cardiaca todavia
no es muy comun actualmente. Recientemente, el proyecto Integrative Biology [31, 32] pretende
desarrollar la infraestructura de computaciéon Grid necesaria para la ejecucién de aplicaciones de
simulacién relacionadas con el estudio del cancer y del corazon. En el proyecto se propone una
arquitectura para aunar el estudio biolégico a multiples niveles (celular, tejido, 6rgano, ser vivo).

Sin embargo, todavia no existe una implementacion en produccion de la arquitectura propuesta.

2.5. Conclusiones

En este capitulo se ha realizado una breve introduccién al problema de la simulaciéon de la
actividad eléctrica cardiaca, introduciendo los principales conceptos involucrados. Ademads, se ha
descrito tanto el problema matemaético subyacente como la aproximacion llevada a cabo para su

resolucién, es decir, un esquema de propagacion bidimensional monodominio empleando modelos
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celulares detallados. En este sentido, se ha justificado la necesidad de utilizar Computacion de
Altas Prestaciones para abordar la ejecucién de las complejas simulaciones cardiacas. También se
ha descrito el concepto de caso de estudio cardiaco, destacando las ventajas que puede suponer la
utilizacién de la Computacién en Grid para la aceleracién de la ejecucién de los mismos.

Posteriormente, se ha realizado una revision del estado del arte de la simulacién cardiaca, ana-
lizando algunas de las estrategias de simulacién existentes. A continuacién, se ha revisado en la
literatura la aplicacién de técnicas computacionales avanzadas para la simulacién de la propagacién
del potencial de accién.

Aunque existen aproximaciones paralelas al proceso de simulacién cardiaca, todavia existen posi-
bilidades de mejora. Por un lado, la consecucién de una paralelizaciéon eficiente del problema supone
un incremento de las prestaciones del sistema. Por otro lado, no se ha encontrado en la literatura
ninguna estrategia que trate de combinar diferentes técnicas de computacién avanzada a multiples
niveles. Para ello, la Computacién de Altas Prestaciones permitird acelerar la ejecucién de una si-
mulaciéon en una maquina paralela mientras que la Computacién en Grid permitird la ejecuciéon
concurrente de multiples simulaciones paralelas sobre una infraestructura distribuida.

Por lo tanto, resulta necesario adoptar estrategias integrales que combinen diferentes técnicas
computacionales para la simulacién de la actividad eléctrica cardiaca. De esta manera, se conseguiran
herramientas que permitan acelerar los procesos de investigacion, permitiendo al mismo tiempo
aumentar la productividad investigadora de los expertos biomédicos. Esto redundard en un mayor
conocimiento de los fendmenos subyacentes a las patologias cardiacas mas comunes, permitiendo la

definicién de tratamientos mas especificos que los actualmente existentes.



2.5. Conclusiones Capitulo 2. La Simulacion de la Actividad Eléctrica Cardiaca




Capitulo 3

El Diseno de Proteinas de

Propédsito Especifico

“Protein engineering is not only a promising path, but it
provides a very compact and (I think) persuasive argu-
ment for being able to build molecular machines, because
proteins are molecular machines”. K. Eric Drexler, Re-

searcher.

En este capitulo se introduce el diseno de proteinas de propésito especifico basado en computador,
un nuevo campo de la biologia estructural que requiere métodos avanzados de optimizacién combina-
toria. Para ello, se describen los principales conceptos relacionados con el plegamiento de proteinas
y se aborda la historia de este campo hasta llegar a las técnicas actuales basadas en optimizacién
combinatoria. Para ello, se revisa el estado del arte haciendo énfasis en la colaboraciéon mantenida
con el Laboratorio de Bioquimica de L’Ecole Polytechnique y la aproximacién llevada a cabo por
este grupo en el campo del diseno de proteinas. A continuacion, se describen las actuales limitaciones
de las implementaciones existentes analizando la idoneidad de las técnicas de computacion avanzada

para mejorar el proceso de diseno de proteinas de propésito especifico.

3.1. Introduccién

Estructuralmente, una proteina es una macromolécula formada por un conjunto de aminoacidos
unidos mediante enlaces peptidicos. Los aminoacidos son moléculas que estan formadas por una serie
de atomos cuya disposicién en el espacio puede variar. La estructura espacial tridimensional de un
aminoacido se conoce con el nombre de rotdmero.

La secuencia de aminoécidos de la proteina se conoce como estructura primaria y ésta predispone

a la proteina a plegarse en una forma predeterminada. Por lo tanto, el plegamiento de proteinas [33]
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Figura 3-1: Resultado del diseno computacional del plegado de una proteina. Cortesia de Jaramillo
y Wodak.

es el proceso que permite a una proteina alcanzar una estructura tridimensional estable, conocida
como estado nativo. Por ejemplo, la Figura 3-1 muestra un ejemplo de proteina plegada disenada por
computador [34]. Por lo general, las proteinas tinicamente pueden desarrollar su funcién bioldgica
cuando se han plegado completamente ya que la forma tridimensional de las proteinas, en su estado
nativo, tiene una relacién directa con su comportamiento. De ahi la importancia de conocer los
procesos involucrados en el plegamiento de proteinas, dado que resulta imposible desarrollar un

proposito bioldgico si la proteina no alcanza el estado nativo.

En los tltimos anos se ha producido un importante avance en el uso de procedimientos automa-
ticos, basados en ordenadores, para el diseno de proteinas. Esto es debido, principalmente, tanto a
un mejor conocimiento y modelizacién de las interacciones fisicas de los &tomos que conforman una

proteina, como a la reformulacién del proceso como un problema de optimizaciéon combinatoria.

De hecho, en las ultimas décadas se ha observado un progreso considerable en la habilidad para
desarrollar proteinas con cierta estabilidad y propiedades funcionales [35, 36]. Una forma interesante
de abordar este problema consiste en partir de una estructura 3D de una proteina conocida (es-
tado nativo) y buscar la secuencia de aminodcidos compatible con ella (estructura primaria). Este
procedimiento se conoce como el problema de plegamiento inverso [37] y supuso el comienzo de un
interesante campo de investigacion. Inicialmente, se traté de obtener el diseno de proteinas siguiendo
reglas sencillas observadas a partir de otras estructuras de proteinas ya conocidas. Adicionalmente

se utilizaron métodos de fuerza bruta basados en mutagénesis y seleccién [38].

Posteriormente, se desarrollaron diversas técnicas computacionales, combinadas con estudios ex-
perimentales, que trataban de identificar las secuencias compatibles con una estructura 3D [39].
Estos mecanismos basados en reglas resultaron ser parcialmente satisfactorios ya que las proteinas
resultantes raramente mostraban la propiedad de desplegamiento cooperativo, indicando que las
secuencias disenadas no eran proteinas reales. Recientemente se han obtenido mejores resultados

empleando procedimientos computacionales mas sofisticados para la seleccién de secuencias, apli-
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cdndose al diseno de pequenas proteinas. El grupo del Prof. Mayo (Caltech, USA) fue el primero
en conseguir de manera satisfactoria el diseno de la secuencia de una proteina artificial que pudiera
plegarse de una determinada manera [40]. Partiendo de la estructura en alta resolucién de una pro-
tefna se utilizé6 un método combinatorio para mutar simultdneamente todos los residuos de cualquier
manera posible. Un residuo se corresponde con cada una de las posiciones de una proteina, donde
cada posicion puede albergar un rotamero de un determinado conjunto de rotameros posibles.

Recientemente, el grupo del Prof. Baker (Univ. of Washington, USA) utilizé una metodologia més
empirica para disenar una proteina que pudiera plegarse en una estructura conocida [41], lo que abrié
las puertas a la nanotecnologfa basada en proteinas. Posteriormente, el grupo del Prof. Hellinga [42]
realizé un gran avance: Emplearon sus métodos computacionales para introducir actividad catalitica
en una proteina, mediante la mutacién simultanea de 20 residuos. En este sentido, es posible utilizar
mutagénesis dirigida a sitios, una técnica de biologia molecular que permite introducir una mutacién
en un determinado sitio de una molécula. Por ejemplo, en [43] se consiguié mutar una isomerasa en
una enzima proteolitica. Sin embargo, este método no puede generalizarse debido a la pérdida de
estabilidad producida por las mutaciones.

Alternativamente, la evolucion dirigida permite la exploracién de muchas mutaciones simulta-
neas para la estabilidad de la proteina. Esta técnica, utilizada en ingenieria de proteinas, permite
evolucionar proteinas con determinadas propiedades deseables. En este caso, el ntimero de secuencias
exploradas, es decir, el tamano de la libreria combinatoria, es mucho més pequeno y puede ser con-
seguido mediante las técnicas computacionales de optimizaciéon combinatoria mas recientes. Como
desventaja, la aproximacién computacional puede simular situaciones antinaturales. Sin embargo,
una metodologia computacional permite mejorar el conocimiento que tenemos sobre la estructura y
funcionalidad de las proteinas.

En realidad, los métodos computacionales y la evolucién dirigida son altamente complementa-
rios: La combinacién de métodos de busqueda en el espacio de secuencias del primero, gracias a la
modelizacién, y la optimizacion final en el sistema real del iltimo proporcionard probablemente los
mejores resultados.

Una mayor investigacién en este nuevo campo proporcionara respuestas a preguntas fundamenta-
les relativas a la génesis y evolucién del plegado de proteinas y funciones enzimaticas. Esto supondra

un importante impacto en areas tan diversas como:

= Medicina. El tratamiento de enfermedades neurodegenerativas [44], cancer (a través del diseno
de anticuerpos terapéuticos que se enlacen a determinantes antigénicos asociados a tumores
que, al mismo tiempo, mantengan una inmunogenicidad relativamente pequena) y enfermeda-

des autoinmunes, asi como el desarrollo de vacunas basadas en péptidos.
= Biotecnologia. Desarrollo de biosensores [45] y biocatalizadores (mediante el disenio de enzi-
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mas activos en entornos no naturales), ciencias del medio ambiente (mediante el diseno de
enzimas que reduzcan la contaminacién y toxicidad provocadas por residuos), circuitos gené-

ticos/metabdlicos disenados o dispositivos basados en proteinas.

Las estrategias computacionales necesarias para la seleccién de secuencias compatibles con una
estructura dada, requiere técnicas eficientes para el escaneo de largas secuencias de ntmeros asi
como la puntuacién de su calidad en base a la estructura objetivo. El problema requiere una elevada
complejidad computacional ya que, incluso para proteinas pequenas, el niimero de posibles secuencias
es muy elevado. Entre todas estas secuencias se deben seleccionar aquellas que adoptara la estructura.

En este sentido, el objetivo que se pretende alcanzar en esta parte de la tesis consiste en la
mejora del proceso de diseno de proteinas llevado a cabo por el grupo del Prof. Jaramillo (Ecole
Polytechnique, Francia), mediante la utilizacién de técnicas de Computacion de Altas Prestaciones
y Computaciéon en Grid. Esto permitird acelerar el proceso de optimizacién e incluso abordar la

optimizaciéon de proteinas de mayor dimension.

3.2. Protocolo de Optimizaciéon de Proteinas

La estrategia utilizada por el grupo del Prof. Jaramillo permite una aproximacién sistematica al
problema de introducir capacidad de enlace a una proteina base (scaffold) inerte, con el objetivo de
disenar nuevas proteinas con una funcién especifica. Para ello, se utiliza un modelo atémico detallado
basado en los principios fisico-quimicos, y un procedimiento computacional automético, para explorar
el espacio de busqueda formado por las diferentes secuencias que conforman la proteina.

Como se ha visto anteriormente, el campo del diseno de enzimas ha experimentado una actividad
frenética y, lo que es mas importante, cabe esperar un aumento en su interés en los préximos anos
debido a la cantidad de informacion genética y estructural que va apareciendo y por el alto potencial
cientifico e industrial de las enzimas.

La aproximacién llevada a cabo por este grupo de investigacién requiere la combinacién de dife-
rentes disciplinas: La fisica de la estructura de proteinas, para su modelizacién en el nivel atémico.
Matematica algebraica, para la gestion de sitios activos y conformaciones de péptidos. Matematica
aplicada a la optimizacién combinatoria, para adaptar los métodos actuales de Monte Carlo [46]
y ramificacién y poda para buscar los sitios activos y la modelizacién de conformaciones locales.
Quimica y fisica, para la modelizaciéon de los mecanismos de la actividad enzimdtica y para la ob-
tencion de los pardmetros energéticos para la descripcién del enlace del ligando. Bioquimica general,
para extraer los datos relevantes de los experimentalistas y proporcionar soluciones a algunos de sus
problemas. Finalmente, es necesario utilizar conceptos de biologia general y medicina para utilizar
el trabajo de investigacién publicado en los campos de la medicina y la biologia que requieren la

aproximacién molecular utilizada.
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Figura 3-2: Esquema del proceso global de diseno de proteinas.

Para poder alcanzar estos objetivos, este grupo co-desarrollé el protocolo de diseno automatico
DESIGNER [47]. Esta herramienta utiliza la estructura atémica en alta resolucién de una proteina,
y técnicas de optimizacién combinatoria, para encontrar las posibles secuencias de aminoacidos
que satisfacen uno o mas objetivos, por ejemplo la estabilizacién del correspondiente plegado. La
puntuacién obtenida para valorar la bondad de las secuencias mutadas es una aproximacién a la
energia de plegamiento (folding free energy), que se computa modelando en el nivel atémico el
estado de la proteina tanto sin plegar como plegada, es decir, el estado en el que la proteina tiene

una forma estable y actividad bioquimica.

El sistema de optimizacion actual se encarga de disenar las proteinas mediante el ensamblaje de
los aminoécidos que la constituyen. La Figura 3-2 muestra un esquema del proceso global de disenio
de proteinas. Para poder ensamblar de forma eficiente cualquier posible proteina, en primer lugar,
se calculan todas las posibles interacciones energéticas entre rotdmeros usando una aplicacién que
invoca a la librerfa CHARMM [48] para realizar las tareas de mecdnica molecular (minimizacién y
evaluacién de energfa). Este proceso genera una matriz de energias de dimensién igual al niimero de
rotameros y que representa la energia de interaccién entre cada par de rotdmeros. Dado que cada
interaccion entre dos rotdmeros puede ser evaluada de manera independiente, esta tarea se realiza
yva de manera eficiente mediante el uso de un cluster de PCs, en el que cada procesador genera parte
de dicha matriz de energias. De esta manera, se obtiene un incremento de velocidad casi lineal con

el nimero de procesadores, debido a la ausencia de comunicaciones entre ellos.

Posteriormente, el programa de optimizacion lee la matriz de energias y la utiliza para definir
una funcién de rango adecuada para el proceso de optimizacién combinatoria, que se basa en méto-
dos de Monte Carlo. Actualmente, el sistema de optimizacién es bi-objetivo, considerando tanto el
plegamiento (folding) como el enlace (binding) de la proteina. Este método permite la obtencién de
la combinacion de rotameros que deben formar parte de la proteina para que ésta tenga una energia

de plegamiento minima y que permita que la proteina se enlace con otra molécula.

Una vez finalizado el primer proceso de optimizacion, dando lugar a un conjunto de secuencias de
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rotameros para la proteina a optimizar, se realiza un segundo proceso de optimizacién. Este comienza
desde cada una de las secuencias obtenidas anteriormente para tratar de explorar los minimos locales

que puedan haber en el subespacio de busqueda considerado.

Por lo tanto, DESIGNER permite el diseno de proteinas funcionales mediante el acoplamiento del
diseno automatizado de proteinas y el escaneo de sitios activos. Simultdneamente inspecciona todos
los posibles sitios activos y optimiza la secuencia de aminodacidos del entorno para permitir el enlace.
De hecho, no sélo optimiza la estabilidad de la proteina disenada sino también su funcionalidad, es

decir, el enlace con el ligando o actividad catalitica.

Esta herramienta define el ligando como un rotamero generalizado y utiliza técnicas de minimiza-
cién para generar un conjunto de posibles ligandos. Esta aproximacién innovadora permite explorar
tnicamente el conjunto posible de conformaciones de ligandos. Ademads, en el proceso de disefio
se controla la desestabilizacién de los ligandos competitivos utilizando un algoritmo de puntuaciéon
multi-objetivo para seleccionar simultaneamente dos puntuaciones competitivas. Esta ventaja no ha
sido incluida de manera consistente anteriormente y representa un paso crucial para la obtencion de

la elevada actividad enzimatica.

Recientemente, el software DESIGNER se utilizé para inyectar de manera automatica el caso
mas simple de un sitio activo en una proteina inerte, involucrando iinicamente un residuo catalitico.
Usando tiorredoxina como proteina base se comprob6 experimentalmente en el laboratorio del Prof.

Sanchez-Ruiz (U. Granada, Spain) que se obtuvo una actividad similar con respecto a [49, 50].

Dado que la metodologia empleada en DESIGNER esté basada tinicamente en parametros estéan-
dar de mecéanica molecular y en un método de resolucion atémica empirico, este puede ser aplicado
a casos donde otros métodos computacionales de diseno de proteinas tienen menos oportunidades.
La aproximacion generalizada de rotameros explicada anteriormente es bastante probable que tenga
garantia de éxito dado que la funcién de puntuacion basada en energia libre no cambia. Por lo tanto,
el objetivo es utilizar un procedimiento computacional automatizado que proporcione una estimacion

estructural para una nueva proteina funcional con una determinada actividad o enlace.

Una ventaja adicional de la metodologia computacional de DESIGNER, con respecto a otras
previamente empleadas, es que, en contraprestacién al incremento del modelado fisico, tiene mayor
probabilidad de ser satisfactorio con un plegado de proteina arbitrario. Esta metodologia original ya
ha sido testeada para redisenar siete plegados [47] y mediante el disenio de péptidos que se enlazan
a proteinas MHC-I [51]. Para poder desarrollar una metodologia para el desarrollo de proteinas fun-
cionales es necesario utilizar cuanta més informacién estructural sea posible, combinada con nuevas
técnicas que permitan buscar el mayor nimero de alternativas. A medio plazo, esta aproximacién

producird mejores resultados que aquellas basadas inicamente en conocimientos parciales.
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3.3. Objetivos de Mejora del Proceso de Diseno de Proteinas

La implementacion actual del proceso de optimizacion de proteinas descrito presenta una impor-
tante limitacién. Para realizar la optimizacion se debe leer toda la matriz de energias para tenerla
disponible en memoria, ya que se utiliza para el calculo de la energia de la proteina en base a las
interacciones energéticas entre los rotameros que la constituyen.

Esta implementacién introduce una limitacién al tamano del problema abordable, cuya cota su-
perior queda fijada por la cantidad de memoria RAM del sistema de computacién utilizado. Por otra
parte, cada vez resulta mas interesante el diseno de proteinas de mayor tamano, que presenten mayor
funcionalidad. Sin embargo, conforme aumenta la dimensién de la proteina, asi lo hace la matriz de
energias. Por lo tanto, resulta preciso el desarrollo de herramientas computacionales avanzadas que
superen dicha limitacion para poder abordar problemas de mayor dimension.

En este sentido, en esta parte de la tesis se plantea la utilizacién de técnicas de Computacion
de Altas Prestaciones. Para ello, en primer lugar se realizard una implementacién secuencial de
las estructuras de datos que almacenan la matriz de energia para permitir un almacenamiento y
un acceso eficiente a dicha informacion. De esta manera se aprovechara el uso de la jerarquia de
memorias para acelerar el acceso a la informacién de la interaccion energética entre rotameros. En
segundo lugar, se aplicaran técnicas de computaciéon paralela para permitir una distribucién de la
matriz de energias entre multiples procesadores de un cluster de PCs. De esta manera, es posible que
multiples procesadores trabajen de forma colaborativa en la optimizacién de una proteina, superando
asi la limitacién en el consumo de memoria.

Posteriormente, el uso de la computacién en Grid permitird gestionar de manera eficiente la
ejecucién de las multiples sub-optimizaciones, necesarias para el proceso global de optimizacién,
sobre un Grid computacional. En este sentido, la aplicaciéon de una estrategia conjunta basada en
Computacién de Altas Prestaciones y Computacién en Grid permitira diseniar proteinas mas grandes

y con mayor funcionalidad que las que se han podido disenar hasta el momento.

3.4. Estado del Arte

En la actualidad, existe mucha actividad relacionada con la aplicacion de técnicas computacio-
nales avanzadas al proceso de diseno de proteinas.

En [52] se realizan simulaciones de dindmica molecular [53] para computar el enlace (docking)
entre proteinas y ligandos. Para ello se plantea un algoritmo de enlace, comparando las prestaciones
obtenidas frente a métodos tradicionales como, entre otros, AutoDock [54]. Los autores argumentan
que es necesario el desarrollo de algoritmos que sean flexibles y adaptables para su utilizacion en
Grid. En su caso, el hecho de intentar diferentes aproximaciones de enlace requiere la ejecucién de

intentos independientes. Se concluye que la utilizacion de multiples PCs permitiria reducir el tiempo
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en alcanzar la solucién y que, en este sentido, el algoritmo es facilmente adaptable para la utilizacién
de una infraestructura Grid.

En [55] se plantea la utilizacién de métodos de Templado Simulado (Simulated Annealing) [56]
para la optimizaciéon de proteinas, con el objetivo de solventar la problematica de los minimos
locales en la bisqueda de proteinas con minima energia. Ademads, se utiliza una aproximacion basada
en Computacion en Grid para realizar multiples procesos de optimizacién, utilizando diferentes
parametros del algoritmo de optimizacion. Para ello se utiliza MyGrid [57], una plataforma basada
en tecnologfas punto-a-punto (peer-to-peer) para la ejecucién remota de tareas.

En [58] se utiliza una aproximacién que combina computacién paralela y computacién en Grid.
Para ello se utiliza el método de intercambio de réplicas [59], donde multiples simulaciones de la
proteina se ejecutan en paralelo, cada una de ellas bajo una condiciéon de temperatura diferente.
Periédicamente, las simulaciones que se ejecutan con temperaturas vecinas son evaluadas e inter-
cambiadas. Esta aproximacién introduce un acoplamiento entre las diferentes simulaciones, ya que el
retardo en el cémputo de una temperatura puede afectar al resto. Como herramienta computacional
se utiliza un cluster Condor formado por unos 450 PCs de sobremesa con Windows NT 5.1.

En [60] se utiliza una aproximacién multiparamétrica para el estudio de enlaces entre proteinas y
ligandos, utilizando computacién en Grid. De acuerdo a los autores, la idea es escanear las posibles
conformaciones de un ligando y una proteina, asi como encontrar sus posiciones éptimas con respecto
a ambas. Para ello se modela su tendencia a enlazarse por medio de una funciéon de coste basada
en energia libre. Para la ejecucién se utiliza la herramienta Nimrod [61] para escanear las posibles
alternativas y distribuir los trabajos en un Grid de méquinas.

Con respecto a proyectos relacionados con este area, es posible encontrar el Human Proteome
Folding Project [62], una iniciativa desarrollada por la Universidad de Nueva York en colaboracién
con IBM. En este proyecto se plantea utilizar la potencia computacional de millones de ordenadores
para predecir la forma de las proteinas humanas. A partir de esta forma detallada, se espera aprender
sobre las funciones de esas proteinas, dado que su forma estd inherentemente relacionada con su fun-
cionamiento en el cuerpo humano. La base de datos resultante de estructuras de proteinas permitira
a los cientificos comprender cémo funcionan las enfermedades que involucran esas proteinas.

En este sentido, el proyecto Swiss Bio Grid [63] es una iniciativa Grid a nivel nacional que
permitird soportar aplicaciones computacionalmente intensivas en el campo de la bioinformética,
biosimulacién y ciencias biomédicas, mediante la utilizacién de computacién distribuida de altas
prestaciones, redes de alta velocidad, colecciones de datos masivas asi como las herramientas necesa-
rias. Una de las lineas de investigacién involucra la proteémica, para identificar proteinas mediante
simulacién molecular.

Por otra parte, el proyecto GPS@ (Grid Protein Sequence Analysis) es un portal Grid integrado

dedicado a la informética biomolecular. Este proyecto es la evolucién del proyecto NPS@ (Network
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Protein Sequence Analysis), un servidor web interactivo dedicado al andlisis de secuencias de pro-
teinas, disponible para la comunidad de bidlogos. La version actual se encuentra en desarrollo y esta

desplegada sobre los recursos de LCG-2 [64].

3.5. Conclusiones

El campo de la biologia estructural ha experimentado una revolucién en los tltimos anos debido,
principalmente, a la combinacion de técnicas y estrategias computacionales eficientes que han per-
mitido obtener resultados en areas tan diversas como la medicina o la biotecnologia. En particular,
el diseno de proteinas requiere técnicas avanzadas de optimizacién combinatoria para evaluar las
diferentes conformaciones de una proteina, con el objetivo de que realice una funcién especifica.

Aunque son muchos los grupos de investigacién trabajando en este campo, no existen muchas
aproximaciones que combinen diferentes estrategias computacionales al problema del disenio de pro-
teinas. Para ello se plantea realizar un proceso de optimizacion a multiples niveles donde, en primer
lugar, se realice una gestién eficiente de la memoria, con el objetivo de acelerar los cdlculos y reducir
el consumo de memoria, al tiempo que permita abordar problemas de mayor dimension.

A continuacién se plantea la utilizacién de Computacién Paralela para la optimizacién colabo-
rativa de proteinas, donde multiples procesadores cooperen de manera coordinada en este proceso.
Esto permitira que diferentes elementos de proceso optimicen partes de una proteina e intercambien
informacién para optimizar el problema global.

Posteriormente, la utilizacion de una estrategia combinada de Computacién de Altas Prestaciones
y Computacién en Grid, basada en middlewares Grid estandar, permitira realizar multiples procesos
de optimizacién de una proteina. Esto permitira realizar mayor nimero de ejecuciones por unidad
de tiempo, con el objetivo de incrementar la bondad de la solucién.

La realizacién de un proceso de optimizacion de la aplicacion a multiples niveles permitird con-
seguir un salto cualitativo en las estrategias computacionales empleadas actualmente para el diseno

de proteinas.
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Capitulo 4

La Computacion de Altas

Prestaciones

“If you were plowing a field, which would you rather use?
Two strong oxen or 1024 chickens?”. Seymoure Cray,

Creator of the first super computer Cray I.

En este capitulo se realiza una breve introduccién a la Computacién de Altas Prestaciones,
describiendo los principales paradigmas y objetivos de la programacién paralela. Ademds, se destaca
la optimizacién a multiples niveles como mecanismo para obtener las méaximas prestaciones de un
sistema de computacién. Posteriormente, se detallan las librerias de calculo cientifico que han sido

empleadas en el desarrollo de los sistemas descritos en esta tesis.

4.1. Introduccion

En general, la historia de la computacién siempre ha venido marcada por la bisqueda de las
maximas prestaciones. Hasta hace unos anos era bastante aceptado que, para conseguir altas presta-
ciones, era necesario realizar una fuerte inversién econémica en una maquina de propdésito dedicado.
Desde que los computadores secuenciales aparecieron en el mercado, su potencia ha ido aumentando
con el paso de tiempo siguiendo la ley de Moore, que predice que el ntimero de transistores de los
circuitos integrados se dobla cada 18 meses aproximadamente. Esto implica que cada vez existen
maquinas mas potentes, con mayor capacidad de proceso.

Sin embargo, las tendencias actuales apuntan a que las prestaciones de las computadores estan
comenzando a saturarse [65]. Por lo tanto, una manera sencilla de solventar este problema consiste
en la utilizacién de la potencia computacional de un conjunto de procesadores. En ese sentido, la

Computacién de Altas Prestaciones (CAP) permite el desarrollo de aplicaciones que aprovechan el
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Figura 4-1: Visién de la Computacién de Altas Prestaciones como utilizacién eficiente de un sistema
de computacion.

uso colaborativo de multiples procesadores con el objetivo de resolver un problema comin [65, 66].
A menudo se suele hablar indistintamente de CAP y computacién paralela. Sin embargo, el primero
es un término mas general que abarca la obtencion de las maximas prestaciones, en multiples niveles,
de un sistema de computacion.

Como se puede ver en la Figura 4-1.a, la CAP principalmente se apoya sobre una gestién eficiente
de la jerarquia de memorias. La existencia de diferentes niveles de memoria (ver Figura 4-1.b) implica
que el tiempo empleado en realizar una operacién de acceso a la memoria de un nivel aumenta con
la distancia al nivel mas rdpido, que es el acceso a los registros del procesador. En efecto, una mala
gestion de la memoria provoca numerosos fallos de pagina, que abusan del sistema de memoria
virtual, realizando costosos accesos al disco. Por lo tanto, el diseno de aplicaciones eficientes requiere
aprovechar el conocimiento de la estructuracion de la memoria.

Siguiendo con la Figura 4-1, la optimizacion del proceso de cédlculo secuencial implica, entre
otros, una adecuada seleccion de las estructuras de datos a emplear para representar la informacién
relativa al problema, atendiendo a criterios de eficiencia computacional. Por ejemplo, el uso de téc-
nicas de almacenamiento de matrices dispersas cae dentro de esta categoria, permitiendo almacenar
tnicamente los elementos no nulos de una matriz. Ademads, este nivel incluye la seleccién de métodos
eficientes para la resolucién del problema.

Un fase importante de las aplicaciones, especialmente para aquellas orientadas a procesos de
simulacién, corresponde a la grabacion de datos en disco. Dado que el acceso a un disco duro presenta
tiempos de acceso muy superiores a los correspondientes a memoria RAM, resulta indispensable

realizar una gestion eficiente del proceso de Entrada/Salida (E/S) para que tenga el minimo impacto
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sobre el proceso de simulacién.

Finalmente, y por encima del resto de capas, aparece la utilizacién de computacion paralela. En
este sentido, una buena estrategia de particiéon de tareas que garantice una distribucién equitativa de
la carga entre los procesadores involucrados, asi como la minimizacién del ntimero de comunicaciones
entre los mismos, permite reducir los tiempos de ejecucion. Ademds, con la particién y distribucién
de las principales estructuras de datos de la aplicacion, entre los diferentes procesadores, se puede
conseguir la resolucién de problemas de mayor dimensién.

Como se puede observar, la CAP engloba la utilizacién de computacién paralela ademas de otro
tipo de técnicas que permiten realizar una implementacion eficiente de las aplicaciones. De esta

manera es posible conseguir buenas prestaciones globales.

4.2. Computaciéon Paralela

Como se ha comentado, la computacion paralela permite el desarrollo de aplicaciones que aprove-
chan el uso de multiples procesadores de manera colaborativa con el objetivo de resolver un problema
comin [66]. De hecho, el objetivo fundamental que persiguen éstas técnicas es conseguir reducir el
tiempo de ejecucién de una aplicacién mediante el empleo de multiples procesadores. Adicionalmente,
también es posible desear resolver problemas de mayor dimensién mediante el aprovechamiento de las
diferentes memorias de los procesadores involucrados en la ejecucién. Bésicamente, la computacion

paralela se basa en dos conceptos fundamentales:

1. Particionamiento de Tareas: Consiste en dividir una tarea grande en un nimero de diferentes

subtareas que puedan ser completadas por diferentes unidades de proceso (procesadores).

2. Comunicacién entre Tareas: Aunque cada procesador realice una subtarea, generalmente serd
preciso que éstos se comuniquen para poder cooperar en la obtencién de la solucion global a

un problema determinado.

4.2.1. Paradigmas de Programaciéon Paralela

En la actualidad, existen dos grandes paradigmas de programacién dedicados a la construccion de
algoritmos paralelos: programacion en memoria distribuida y programacion en memoria compartida.
Memoria Distribuida

La Figura 4-2.a muestra un esquema general del paradigma de programacion paralela de me-
moria distribuida. Bajo este esquema, cada elemento de proceso dispone de una memoria local que
tnicamente puede ser accedida por él. La comunicacién entre procesadores se realiza por medio de

la red de interconexion, mediante el paso de mensajes entre los diferentes elementos de proceso.
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Figura 4-2: Paradigmas de computacion paralela.

En este esquema, los datos del usuario se encuentran tipicamente repartidos entre las diferentes
memorias locales a cada elemento de proceso. Esta reparticién no es transparente al usuario y, por
lo tanto, la aplicacion es responsable de la distribucién de los datos y la comunicacion de los mismos

intercambiando mensajes entre los elementos de proceso.

Memoria Compartida

La Figura 4-2.b muestra un esquema general del paradigma de memoria compartida, donde
todos los procesadores comparten una misma memoria global que es accedida por medio de la red
de interconexién. En este caso, la comunicacion entre procesos se hace mediante dreas de memoria
compartidas. Es responsabilidad del programador la gestion de las estructuras de datos para realizar

la comparticion de datos entre los diferentes procesos.

4.2.2. Principales Arquitecturas Paralelas

Los paradigmas de programacion paralela son soportados por las implementaciones hardware
existentes. En la actualidad, los dos principales sistemas dedicados a computacion paralela se pueden

clasificar en méquinas multiprocesadores de memoria compartida y clusters de PCs.

Multiprocesadores de Memoria Compartida

Los multiprocesadores de memoria compartida tienen una relaciéon directa con el paradigma de
programacién de memoria compartida y, generalmente, constan de un conjunto de procesadores
con una pequena memoria local (cache) que acceden a una gran memoria global compartida entre
todos los procesadores. Un ejemplo de este tipo de arquitectura es el SGI Altix 3000, disponible en
las instalaciones de la Universidad Politécnica de Valencia y que consta de 48 procesadores Intel
Ttanium II. Esta maquina es un sistema de memoria compartida, aunque fisicamente la memoria

esta distribuida en diferentes bloques. Esto provoca que el acceso a la memoria global compartida
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Figura 4-3: Diferentes visiones de un cluster de PCs.

dependa del procesador empleado y la zona de memoria que sea accedida. A este tipo de sistemas
se les denomina NUMA (Non Uniform Memory Access).
El principal problema de las maquinas de memoria compartida suele ser su elevado coste y su

limitada escalabilidad.

Clusters de PCs

Como alternativa a las méaquinas de memoria compartida, es posible construir unidades de compu-
tacién de bajo coste que ofrecen unas buenas prestaciones, como los clusters de PCs.

Un cluster, aunque generalmente viene presentado en un rack (Figura 4-3.b), no es més que
un conjunto de PCs interconectados por medio de una red de alta velocidad, tal y como muestra
la Figura 4-3.a. Uno de los nodos, denominado frontend, suele realizar ciertas labores de gestién y
representa el punto de entrada al cluster. Generalmente, los clusters de PCs cumplen una serie de

caracteristicas:

1. Todos los PCs comparten un sistema de archivos comin. De esta manera, cualquier proceso
ejecutandose en cualquier nodo tiene la misma visién del sistema de ficheros. Generalmente, el
nodo principal del cluster suele exportar el directorio de usuarios (/home) para que los nodos

internos de computo puedan tener acceso al mismo.

2. Las cuentas de usuario estdn compartidas entre todas las maquinas. Generalmente se emplean
herramientas como NIS (Network Information Service) para poder exportar las cuentas de
usuario, creadas en el nodo principal, al resto de nodos del cluster. De esta manera se simplifica

la administracion en la gestién de usuarios.

3. Implementan soporte para la ejecucién de trabajos paralelos, desde librerias de paso de men-
sajes entre procesos como MPI (Message Passing Interface) [67], a gestores de trabajos para

la comparticién de recursos como PBS (Portable Batch System) o Torque.
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Los clusters de PCs se han convertido en unas maquinas que ofrecen un alto rendimiento y un
excelente ratio precio/prestaciones. Por lo tanto, son considerados como una buena opcién para la
paralelizacion de cédigos mediante el paradigma de memoria distribuida.

Es importante destacar que, en la actualidad, el uso de un paradigma de programacién paralela
no esta vinculado directamente a la arquitectura de la maquina subyacente. De hecho, es totalmente
posible la utilizaciéon de una libreria de paso de mensajes sobre una maquina de memoria compartida,
asi como la utilizacién de un esquema de programacién de memoria compartida que simule el acceso

a las memorias locales de varias maquinas como si se tratara de una memoria global.

4.2.3. Librerias de Soporte a la Computaciéon Paralela

Para dar soporte a la programacion paralela existen diferentes librerias y herramientas de ayuda.
Teniendo en cuenta los estandares de facto actuales, MPI se utiliza para la programacién con memoria
distribuida, mientras que OpenMP suele ser la opcién habitual para la programacion en maquinas

de memoria compartida. A continuacion se describen brevemente ambas aproximaciones.

El estandar MPI

Los comienzos de la computacién paralela se caracterizaron por una marcada tendencia hacia
la experimentacion, tratando de reimplementar las aplicaciones para cada nueva computadora que
aparecia en el mercado. De hecho, todo el soporte de comunicaciones sobre el que se construian las
aplicaciones debia ser implementado nuevamente. Ante esta situacion, existia claramente la necesidad
de definir una infraestructura bésica de comunicaciones que ofreciera una interfaz comun a las
aplicaciones, independiente de la maquina.

Durante los anos 1993 y 1994, un grupo de representantes de la industria de computadores, labo-
ratorios gubernamentales y gente del entorno universitario se reunieron para desarrollar una interfaz
estandar para el paradigma de programacién de memoria distribuida, mediante paso de mensajes.
Esta organizacion, conocida como MPI Forum finalizé su trabajo en 1994, produciendo el estan-
dar conocido como MPT [67]. Este define la interfaz de las rutinas empleadas para la comunicacién
mediante paso de mensajes entre los procesadores de una ejecucion paralela. Las operaciones de

comunicacién soportadas se clasifican en:

1. Comunicaciones punto a punto. Permiten el envio de un mensaje de un proceso a otro.

2. Comunicaciones colectivas. Transfieren datos entre todos los procesos pertenecientes a un gru-

po. A su vez, pueden ser catalogadas en:

a) Difusién. Un proceso envia los mismos datos al resto de procesos.

b) Difusién personalizada. Un proceso distribuye una serie de datos entre el resto de procesos.
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¢) Multidifusién. Todos los procesos envian un dato al resto de procesos.

d) Multidifusién personalizada. Todos los procesos distribuyen una serie de datos entre el

resto de procesos.

El estandar MPI es inicamente una especificacién. Por lo tanto, es necesario alguna implementa-
cion del estandar para utilizar su funcionalidad. Una de las implementaciones con mayor repercusiéon
es MPICH [68, 69], desarrollado en la Divisién de Matemadticas e Informética del Laboratorio Na-
cional Argonne, en los EE.UU.

Ademas, existen implementaciones de MPI especificas para la optimizacién de las comunicaciones
bajo determinadas redes de intercomunicacion. Por ejemplo, Scali MPI Connect es una implemen-
tacién de MPI, realizada por la empresa Scali [70], optimizada para el uso de la red SCI (Scalable
Coherent Interface), una red de muy baja latencia empleada en clusters de PCs.

Por lo tanto, el uso del estandar MPI, como mecanismo de comunicacion entre procesos, facilita la
migracion de una aplicacién a otras plataformas para las que exista una implementacién de MPI. En

este sentido, la utilizacién de estandares facilita las labores al programador de aplicaciones paralelas.

La libreria OpenMP

Para desarrollar programas paralelos, utilizando el paradigma de memoria compartida, una de
las alternativas més utilizadas es el estdindar OpenMP [71]. La especificacién de OpenMP soporta
programacién paralela en memoria compartida en multiples arquitecturas. OpenMP es una especifi-
cacién de directivas de compilador, libreria de rutinas y variables de entorno que pueden ser utilizadas
para especificar paralelismo de memoria compartida en programas escritos tanto en C/C++ como
en Fortran.

Inicialmente, las directivas de programacién empleadas para el desarrollo de aplicaciones paralelas
en memoria compartida no estaban estandarizadas. De hecho, cada fabricante mantenia su propia
especificacion de directivas con ligeros cambios tanto en sintaxis como en seméantica. Aunque en
1994 se terminé un borrador de estandar conocido como ANSI X3H5, que trataba de solucionar el
problema, nunca fue adoptado de manera formal. Esto fue debido principalmente a la popularidad
de las maquinas de memoria distribuida y que el estAndar MPI atraia buena parte de la atencion de
la comunidad cientifica dedicada a la computacién en paralelo.

La primera especificacion de OpenMP surgié en Octubre de 1997 para el lenguaje Fortran. En
ella se consolidaron el conjunto de directivas existente hasta la fecha para unificar criterios, tanto
sintacticos como semanticos. Basicamente, OpenMP define una serie de directivas que se especifican
en el cdigo fuente de la aplicacion del usuario. Estas son posteriormente transformadas en codigo por
parte de un compilador que admita la especificacion OpenMP como, por ejemplo, los compiladores

de Intel. De esta manera, OpenMP se constituye como un estdndar en las comunicaciones entre
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procesos bajo el paradigma de memoria compartida. En este sentido, y al igual que ocurre con MPI,
una aplicacién que utilice las directivas de OpenMP sera facilmente portada a otra méquina que
disponga de un compilador con soporte OpenMP.

Obviamente, el uso de estandares facilita la adopcién de herramientas por parte de la comunidad
cientifica y, en este sentido, tanto MPI como OpenMP suponen un importante avance en la con-
secucion de herramientas eficientes y genéricas de aplicacién de computacién paralela a problemas

cientificos.

4.3. Librerias de Calculo Cientifico

En los comienzos de la informatica, el uso de un ordenador para la resolucién de problemas en
ingenieria precisaba del disenio e implementacién de todas y cada una de las fases necesarias para
acometer satisfactoriamente el proceso. Esta situacién implicaba la necesidad de invertir tiempo en la
resolucion de problemas comunes por parte de numerosos cientificos. Por ejemplo, dos investigadores
trabajando en problemas diferentes, que precisaran realizar multiplicaciones de matrices, debian
realizar sus propias implementaciones del algoritmo de producto de matrices.

Es facil observar que esta forma de trabajar provoca una serie de problemas. En primer lugar,
el tiempo dedicado a la implementacién de operaciones bésicas de bajo nivel (por ejemplo la mul-
tiplicacién de matrices) es tiempo no dedicado a la resolucién del problema global. Esto implica
una ralentizacién del proceso de desarrollo de cédigo. En segundo lugar, realizar multiples imple-
mentaciones de algoritmos conocidos fomenta la aparicién de errores en el codigo, disminuyendo
la posibilidad de reutilizar implementaciones ya existentes que hayan sido testeadas y verificadas
previamente.

Debido a estas razones, la comunidad cientifica decide aunar esfuerzos para la consecucién de
librerias estandar de resolucién de problemas comunes. A continuacién se describen brevemente las

caracteristicas de algunas de las librerias que se han utilizado en el marco de esta tesis doctoral.

4.3.1. Los Ntucleos Computacionales BLAS y LAPACK

Las librerias BLAS y LAPACK surgen con el objetivo de crear librerias estandar para el trata-
miento y resolucion de problemas algebraicos y numéricos comunes en ingenieria.
BLAS

La librerfa BLAS (Basic Linear Algebra Subprograms) [72, 73, 74], consta de un conjunto de
implementaciones eficientes de operaciones basicas utilizadas normalmente con vectores y matrices.
Ademds, esta libreria pretende proporcionar una interfaz estandar para la descripcién de operaciones

de algebra lineal. Por ello, un programa que utilice las funciones especificadas por BLAS puede
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ser facilmente portado a otra maquina que disponga de una implementacién de esta libreria. Las

operaciones implementadas en BLAS se agrupan en 3 niveles diferentes:

= Nivel 1. Operaciones vector-vector. Incluye operaciones como el escalado de vectores, copia de

vectores y suma de vectores.

= Nivel 2. Operaciones matriz-vector. Incluye operaciones como el producto de una matriz por
un vector, donde la matriz puede estar afectada por alguna operacién adicional (transpuesta

o transpuesta conjugada).

= Nivel 3. Operaciones matriz-matriz. Incluye operaciones como el producto de dos matrices.

Aunque la primera versién de BLAS fue desarrollada en 1979, es a partir de los anos 80 cuando
fue adoptado por la comunidad cientifica como un estandar de facto. Posteriormente, en 1988 aparece
el nivel 2 de BLAS, para dar solucién a los problemas que no eran abordables empleando operaciones
de nivel 1. En 1990 aparece BLAS de nivel 3, para realizar operaciones entre matrices y supone la
culminacién de un paquete dedicado a la realizacién eficiente de operaciones entre vectores y matrices.
En la actualidad existen implementaciones de BLAS para diferentes lenguajes de programacién como

C, C++, Fortran y Java.

LAPACK

La librerfa LAPACK [75] proporciona una coleccién de subrutinas desarrolladas en Fortran 77 a
finales de los afios 80 (1987) para resolver problemas de dlgebra lineal numérica. La librerfa implemen-
ta métodos de resolucion de sistemas de ecuaciones lineales, soluciéon mediante minimos cuadrados de
sistemas de ecuaciones lineales, problemas de valores propios y problemas de valores singulares. Esta
libreria se encarga de proporcionar la implementacién de las factorizaciones matriciales necesarias
para resolver esos problemas (LU, Cholesky, QR, SVD y Schur).

Las rutinas de LAPACK generalmente realizan llamadas a rutinas de BLAS para aprovechar su
eficiencia y robustez. Las rutinas ofrecidas por LAPACK, disponibles tanto en simple como en doble

precisién para numeros reales y complejos, se clasifican en dos tipos diferentes:

= Rutinas completas (driver routine). Son las encargadas de resolver un problema de manera

completa, como por ejemplo la resolucién de un sistema de ecuaciones lineales.

= Rutinas auxiliares (auziliary routine). Son rutinas encargadas de resolver parte de un problema

como, por ejemplo, una subtarea requerida durante un algoritmo estructurado a bloques.

Esta libreria trata de explotar la jerarquia de memoria de los procesadores mediante la divisién
de los datos de trabajo, generalmente matrices, en bloques. En este sentido, estas rutinas pretenden

trabajar la mayor parte del tiempo con los datos situados en los niveles de memoria més cercanos
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al procesador. Esta manera de proceder responde al principio de localidad espacial, por el que ge-
neralmente se tienden a procesar datos cuyas direcciones de memoria estan cercanas unas de otras,

situacion muy frecuente cuando se trabaja con vectores y matrices.

Implementaciones Alternativas

En la actualidad, existen diversas implementaciones de BLAS y LAPACK con el objetivo de
aprovechar al méximo las prestaciones de la méaquina en la que se ejecuta una aplicacién. Por
ejemplo, Intel dispone de implementaciones optimizadas de BLAS dentro de la Math Kernel Library
(MKL) [76], especificas para algunas plataformas Intel como Itanium 2, Xeon y Pentium 4.

Ademsds, existen alternativas que tratan de investigar de manera automatica las capacidades de
la méquina del usuario, para generar un conjunto de rutinas de BLAS y LAPACK que sean 6ptimas
para la arquitectura subyacente. Este es el caso de ATLAS (Automatically Tuned Linear Algebra
Software) [77], que proporciona compatibilidad completa con la especificacién de rutinas de BLAS,
as{ como un subconjunto pequefio de operaciones de LAPACK. Esta libreria permite la optimizacién
automaética de software de calculo numérico para arquitecturas de procesador que presentan jerarquia
de memorias y unidades funcionales segmentadas, de manera que, probando diferentes valores de
configuracién para determinadas rutinas de cdlculo numérico, se escoge la configuracién adecuada
para una arquitectura concreta.

Se puede observar que los nicleos computacionales de niveles mas bajos son extremadamente
utiles, por razones de eficiencia y reaprovechamiento de cédigo. Ademas, en la actualidad, el campo
de la computacion cientifica estd tendiendo al empleo de librerias generales para la resolucion de
problemas. De esta manera, es posible aprovechar el conocimiento de un grupo de expertos que ha
dedicado su tiempo al desarrollo y verificacién de librerias ttiles y eficientes para la resolucion de
determinados tipos de problemas. Un ejemplo representativo de libreria cientifica genérica, para la

resolucion de problemas de ingenieria, es la libreria PETSc.

4.3.2. La libreria PETSc

La libreria PETSc [78, 79] (Portable, Extensible Toolkit for Scientific Computation) es un conjun-
to de estructuras de datos y rutinas que proporcionan bloques computacionales para la implementa-
cioén tanto de codigos paralelos basados en MPI como secuenciales, para la resoluciéon de Ecuaciones
en Derivadas Parciales.

Esta libreria incluye una completa coleccién de métodos paralelos iterativos de resolucion de
sistemas de ecuaciones lineales y no lineales, asi como solvers de ecuaciones diferenciales que pueden
ser empleados desde aplicaciones escritas en Fortran, C y C++. La libreria estd organizada jerar-
quicamente, permitiendo a los usuarios emplear el nivel de abstraccion que sea mas apropiado para

un problema particular.
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PETSc SLEPc
Nonlinear Solvers Time Steppers Eigensolvers
Newton-based Methods Backward | Pseudo Time Power/RQl Subspace Amoldi
Line Search | Trust Region Oer Eer Euler Stepping Oter Lanczos Arpack Other
Krylov Subspace Methods Spectral Transform
GMRES | CG | CGS | Bi-CGStab TFQMR | Richardson Chebychev | Other Shift | Shift-and-invert [Cayley| Fold

Preconditioners

gadive Block Jacobi Jacbi | ILU | 16C | LU | Other
Matrices
Compressed Blocked Compressed Block Diagonal
Sparse Row (A) | Sparse Row (BAW) (BDIAG) Dense | Other
Index Sets
Vectors
Indices Block Indices Stride Other

Figura 4-4: Diagrama de componentes y funcionalidad de la libreria PETSc.

Esta libreria estd pensada para su uso en problemas de gran dimension, y en la actualidad se
estd empleando en numerosos proyectos de diferentes campos de la ingenieria, como puede ser la

nano-simulacion, biologia, problemas de fluidos, problemas de optimizacién y diseno de algoritmos.

La libreria PETSc estd desarrollada en C, siguiendo un esquema de programaciéon mediante una
estructura orientada a objetos. De esta manera se consigue facilitar el uso de la libreria, donde el
usuario encuentra objetos para representar vectores, matrices, etc. y operaciones de alto nivel que

trabajan sobre esos objetos.

PETSc esta principalmente destinada a ser utilizada con matrices dispersas y, por lo tanto,
implementa esquemas de almacenamiento eficientes en los que inicamente se almacenan en memoria
aquellos elementos no nulos de la matriz. Por motivos de eficiencia, el usuario suele proporcionar
una estimacién del tamano que va a ocupar una matriz y posteriormente se encarga de insertar en

ella aquellos elementos no nulos.

La Figura 4-4 muestra el diagrama de componentes y funcionalidad de esta librerfa. Uno de
los aspectos més importantes que ofrece la libreria PETSc es la utilizacién de métodos iterativos de
resolucién de sistemas de ecuaciones lineales basados en subespacios de Krylov [80]. La gran variedad
de métodos iterativos, ofrecidos por esta libreria, permite evaluar la eficiencia de diferentes métodos

de resolucion de sistemas de ecuaciones lineales desde un mismo entorno.

Quizéds una de las caracteristicas mas importantes que presenta PETSc es la posibilidad de
integrar librerfas externas para aumentar su funcionalidad. En [81] se detalla el proceso llevado a

cabo por el doctorando para la integracion y evaluacién de diferentes librerias externas de resolucién
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de sistemas de ecuaciones lineales, mediante métodos directos, asi como la integracién de una libreria

para la utilizacion de precondicionadores paralelos.

4.3.3. La libreria MUMPS

MUMPS [82] (MUltifrontal Massively Parallel sparse direct Solver) es una librerfa para la reso-
lucién de sistemas de ecuaciones lineales, mediante métodos directos, de la forma Az = b, donde
la matriz A es dispersa y puede ser simétrica y definida positiva, simétrica general o incluso no
simétrica.

Las principales caracteristicas de este paquete incluyen la especificacion de la matriz en formato
ensamblado, ya sea distribuido o centralizado, analisis de errores, refinamiento iterativo y escalado de
la matriz original. Ademés, MUMPS implementa diversos algoritmos de reordenacién de ecuaciones
con el objetivo de reducir el llenado, es decir los elementos nulos que pasan a tener un valor distinto
de cero, producido en la matriz tras realizar la fase de factorizacién. Ademds, permite la utilizacién
de librerfas externas de reordenaciéon como PORD [83] y METIS [84], incluso la especificacién de
la reordenacién por parte del usuario. Ademads, la libreria MUMPS permite trabajar en simple y
doble precision, tanto para matrices reales como complejas. MUMPS estd implementada en Fortran
90, aunque existe una interfaz para su uso desde el lenguaje C. La versién paralela de MUMPS
requiere MPI para la comunicacién entre procesos, BLAS, BLACS (libreria de comunicaciones)
y ScaLAPACK [85]. Alternativamente, existe una versién secuencial de MUMPS que tnicamente
depende de BLAS.

La libreria MUMPS distribuye el trabajo entre los procesadores, pero uno de ellos es el encargado
de realizar la mayor parte de la fase de andlisis, distribuir la matriz al resto de procesadores, en el
caso de que la matriz esté centralizada, y la recogida de la solucién. El sistema de ecuaciones Ax = b

se resuelve en 3 pasos principales:

1. Andlisis. Uno de los procesadores (procesador principal) lleva a cabo una fase de ordenacion,
para tratar de mantener el nivel de dispersidad, y realiza la factorizacién simbdlica. Posterior-
mente, se computa un mapeo del grafo computacional multifrontal y la informacion simbdlica
se transfiere del procesador principal al resto de procesadores. A partir de esta informacién,
los procesadores obtienen una estimaciéon de la memoria necesaria para la factorizacién y la

solucion.

2. Factorizacion. La matriz original se distribuye entre los procesadores que participan en la
factorizacién numérica. A continuacién se procede a realizar la factorizacién numérica en cada
matriz frontal por un procesador maestro (determinado por la fase de anélisis) y uno o més
procesadores esclavos (determinados dindmicamente). Cada procesador reserva la memoria

necesaria para los bloques contribuidos y los factores, que deben ser almacenados para la fase
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de solucién. Posteriormente, se realiza una factorizacién multifrontal con control de estabilidad

basado en pivotacion parcial.

3. Solucion. El vector parte derecha b es enviado desde el procesador principal al resto. Estos
procesadores computan parte del vector solucién z usando los factores distribuidos calculados

en el paso 2.

Por ultimo, comentar que la libreria MUMPS estd en constante actualizacién y se trata de una

libreria de dominio publico.

4.3.4. La libreria CVODE

La libreria CVODE [86] est4 incluida dentro de la suite SUNDIALS (SUite of Nonlinear and DIf-
ferential/ALgebraic equation Solvers) [87] y contiene los solvers CVODE, KINSOL e IDA, asi como
variantes de estos paquetes. CVODE resuelve problemas de valores iniciales para ecuaciones diferen-
ciales ordinarias. KINSOL se encarga de resolver sistemas algebraicos no lineales. Finalmente, IDA
resuelve problemas de valores iniciales para sistemas de ecuaciones algebraico-diferenciales (DAE).
Asi mismo, se incluye una libreria llamada CVODES que resuelve sistemas de ODEs, realizando
un analisis de sensibilidad posterior. Existen versiones tanto secuenciales como paralelas de las 4
librerias mencionadas. La suite SUNDIALS al completo, desarrollada por el Laboratorio Nacional
de Lawrence Livermore, esta disponible bajo licencia BSD, que permite tener acceso al cédigo fuente
e incluso modificarlo siempre que se preserven los derechos de autor.

En particular, CVODE es una libreria desarrollada en C para la resoluciéon de problemas de valores
iniciales para sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias (ODEs). Sirve tanto para problemas de

valores iniciales rigidos como no rigidos, que pueden escribirse de la siguiente manera:

dy
)= — 4.1
V= (4.1)
Los métodos de integracion empleados en CVODE son versiones de coeficientes variables del
método de Adams-Moulton y BDF (Backward Differentiation Formula). La solucién numérica de

4.1 se genera como valores discretos y, en puntos de tiempo t,. Los valores calculados siguen una

férmula lineal multipaso:

Kl ) K2 )
> iy by > By =0, (4.2)
i=0 i=0

Los valores y™ se calculan como aproximaciones a y(¢,), mientras que h,, = t,, — t,,—1 es el paso
de tiempo y o, 0 = —1. Para el uso en problemas no rigidos, la férmula de Adams-Moulton se
caracteriza por K1 = 1 y K9 = ¢, donde el orden q varia entre 1 y 12. Para problemas rigidos,

CVODE incluye el método BDF donde K; = qy Ko =0, y el orden ¢ varfa entre 1 y 5 [88].
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El uso de una libreria de estas caracteristicas permite la utilizacién de diferentes esquemas de

integracion de ODEs, y evaluar las ventajas obtenidas por su aplicacién.

4.4. Conclusiones

En este capitulo se ha realizado una introduccion a la Computacién de Altas Prestaciones, que
trata de obtener las méximas prestaciones del sistema de computacion utilizado. Para ello, se apro-
vecha el conocimiento de la jerarquia de memoria, se utilizan métodos eficientes de resolucion de
problemas y de almacenamiento en disco, y se utiliza la computacion paralela para resolver problemas
de manera colaborativa y eficiente entre miltiples procesadores.

Se han descrito las diferentes estrategias de paralelizacién principales, basadas en el paradigma de
memoria distribuida y el de memoria compartida, describiendo su relacién con, respectivamente, los
clusters de PCs y las arquitecturas multiprocesador. En este sentido, la existencia de estandares de
comunicaciones entre procesos como MPI u OpenMP supone un importante avance en la portabilidad
de las aplicaciones paralelas.

Ademsds se ha comentado la tendencia actual, en el campo del dlgebra numérica, hacia el desarrollo
de librerias computacionales que permitan resolver problemas comunes en diferentes campos de la
ingenieria. De esta manera, se consigue reducir el ntimero de errores de programacion, acelerar el
desarrollo de aplicaciones cientificas y utilizar estrategias de resolucion eficientes. En este sentido, se
han descrito los nucleos computacionales BLAS y LAPACK asi como las librerias PETSc, MUMPS
y CVODE que, posteriormente, seran empleadas en la presente tesis.

Este tipo de librerias se estdn convirtiendo en estandares de facto en computacion cientifica. Por
ello, resulta indispensable tratar de construir aplicaciones sobre estas herramientas, aprovechando el

esfuerzo realizado por otros centros de investigacién en la creacion de herramientas eficientes.



Capitulo 5

El Sistema de Simulacion Cardiaca

CAMAEC

“First learn computer science and all the theory. Next
develop a programming style. Then forget all that and

just hack”. George Carrette, Software Engineer.

En este capitulo se describe el sistema de simulacién cardiaca CAMAEC. En primer lugar se
aborda la arquitectura y se detallan los principales componentes. A continuacién, se describe la
estrategia de paralelizacién empleada para acelerar la ejecucion de una simulacién mediante el uso
de un cluster de PCs. Posteriormente, se describen las implementaciones realizadas de los modelos
i6nicos celulares, detallando las principales técnicas de aceleracion empleadas. Luego, se describe el
sistema de gestién de grabacién de datos, que emplea técnicas automaticas de generacién de cédigo
y Entrada/Salida paralela, para acelerar este proceso. Seguidamente, se aborda la adaptacién del
sistema de simulacién para su utilizacién en geometrias tridimensionales sencillas. A continuacién,
se evalian las prestaciones de este sistema mediante su ejecucion en diferentes plataformas para-
lelas. Finalmente, se describen las diferentes lineas de investigacién en las que se estd utilizando

actualmente el sistema de simulacion.

5.1. Introduccién

El sistema CAMAEC (Computacién Avanzada en la Modelizacién de la Actividad Eléctrica
Cardiaca) realiza simulaciones de propagacién del potencial de accién, en tejidos cardiacos bidimen-
sionales monodominio, empleando Computacion de Altas Prestaciones basada en un paradigma de
memoria distribuida sobre un cluster de PCs. La Figura 5-1 presenta un esquema de la arquitectura

principal del sistema de simulacién. Inicialmente, la aplicaciéon recibe como entrada la informacién
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Sistema de Simulacién CAMAEC
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Figura 5-1: Arquitectura principal del sistema de simulacion CAMAEC.

que describe la simulacion a realizar:

s Caracteristicas de la Simulacién. Incluye informacién como el paso de tiempo de discretizacién
temporal, el instante de tiempo final de la simulacion, el tamano del tejido y el modelo celular

a emplear.

= Configuracién del Modelo Celular. Aqui se describe la informacion especifica del modelo celular
empleado e incluye informacion sobre los valores iniciales de las concentraciones iénicas, los
factores de bloqueo de las corrientes y demads atributos especificos dependientes del modelo

celular. Estos valores permiten establecer una configuracion inicial del tejido celular.

s Informacién de Grabacién. Permite especificar, para cada una de las células del tejido, la
grabacién periddica de cualquier caracteristica, a lo largo de una ventana de tiempo, durante
el proceso de simulacion. También permite la grabacién de instantaneas del estado de cualquier

caracteristica, para todas las células, a lo largo de la simulacién.

= Informacién de Estimulacién. Permite la definicién de patrones de estimulacién eléctrica en el
tejido cardiaco, mediante la especificacién de un rectangulo de tejido donde se aplicara un tren

de impulsos de una amplitud y duraciéon determinada.

El sistema de simulacién, durante la ejecucion, produce una serie de resultados que dependen de

la informacién de grabacién especificada por el usuario:

s Evolucién de Caracteristicas Celulares. Se obtienen tantos ficheros como caracteristicas y cé-
lulas ha decidido grabar el usuario. Cada fichero contiene una secuencia de los valores que ha
ido tomando una caracteristica de una célula concreta, a lo largo de un periodo de tiempo,

grabada de manera periddica.
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= Instantdneas de Estado del Tejido. Estos ficheros contienen una secuencia de valores de una
determinada caracteristica, para todas las células del tejido, a lo largo del periodo de grabacién
definido por el usuario. Esta funcionalidad se suele utilizar, principalmente, para determinar
los patrones de propagacion del potencial de membrana en el tejido, permitiendo la generacion

de secuencias animadas.

Para conseguir los resultados, tal y como se muestra en la Figura 5-1, el sistema dispone de varios

modulos:

= Computacion Paralela. Gestiona la utilizacién del paralelismo, permitiendo el uso transparente
de multiples procesadores para abordar de manera conjunta la simulacién de propagacion del

potencial de accion.

= Resolucién de Sistemas de Ecuaciones Lineales. Encargado de resolver de manera eficiente el
sistema de ecuaciones lineales que surge al discretizar la ecuacién de propagacién del potencial

de accion.

= Modelo Celular. Implementa diferentes modelos celulares iénicos que pueden ser seleccionados
por el usuario, para el estudio de diversos tipos de tejidos cardiacos. Este médulo permite una
sencilla incorporaciéon de nuevos modelos celulares por parte de usuarios que no dispongan de

elevados conocimientos de programacion.

s Grabacion de Datos. Coordina la grabacién de los datos en disco, de manera colaborativa, entre
los multiples procesadores de una ejecucion. Permite la obtencién de resultados parciales a lo

largo del proceso de simulacién que, posteriormente, serdn analizados por expertos biomédicos.

Adicionalmente, el sistema incorpora un médulo de visualizacion, basado en Matlab, que permite
procesar eficientemente los resultados del proceso de simulacion. Las herramientas desarrolladas
permiten graficar el comportamiento de las variables a estudiar, asi como la obtencién de videos en
el formato estdndar MPEG (Motion Pictures Expert Group), para que puedan ser posteriormente
visualizados en cualquier equipo. Para ello se han utilizado técnicas de procesamiento a bloques de la
informacién, con el objetivo de obtener métodos con un consumo de memoria acotado e independiente
de la cantidad de datos de entrada. Esto supone una importante ventaja, especialmente para las
simulaciones que generan varios GBytes de informacién.

El simulador paralelo de la actividad eléctrica cardiaca consta actualmente de casi 100 ficheros,
que aglutinan un total de mas de 30000 lineas de codigo fuente escritas en el lenguaje de programacion
C. El médulo de visualizacion consta actualmente de unos 20 ficheros escritos en el lenguaje de
Matlab. A lo largo de las siguientes secciones se describen con mayor detalle los médulos de este

sistema de simulacion.
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Figura 5-2: Principales fases involucradas en el proceso de simulacién de la propagacion del potencial
de accion con el sistema CAMAEC.

5.2. Resolucion del Problema Computacional

La Ecuacién 2.4 de propagacién eléctrica puso de manifiesto el caracter iterativo del proceso
de simulacién. La Figura 5-2 resume las principales fases que se realizan durante el proceso de
simulacién cardiaca con CAMAEC. En ella se observa que hay una fase inicial de generacion de
las matrices de conductividad que, posteriormente, se complementa con la asignacién de valores
iniciales, dependientes del problema, a las principales estructuras de datos: El vector de potencial
de membrana (V;,,), el vector de corrientes i6nicas (I;on) v el tejido cardiaco.

Posteriormente, tal y como se describié en la secciéon 2.3, comienza un proceso iterativo en el
que, para cada paso de tiempo, se realizan varias fases. En primer lugar se computa el vector parte
derecha del sistema de ecuaciones. A continuacion, se resuelve el sistema de ecuaciones lineales que
permite obtener el nuevo potencial de membrana de las células del tejido. Finalmente, el estado de
cada célula y, por extension, el tejido, se actualiza en base al modelo celular de la misma y al nuevo
potencial de membrana.

Antes de abordar la paralelizacién del problema, resulta importante determinar las fases del
proceso de simulacién en las que se invierte la mayor parte del tiempo de ejecucién. Para ello, la
Tabla 5.1 muestra el porcentaje del tiempo global que requiere cada una de las principales fases del
proceso iterativo de simulacién cardiaca, para dos tamanos de tejido diferentes, sobre una plataforma
secuencial (Xeon, 2.0 GHz, 1 GByte de RAM). El modelo celular empleado es el Luo-Rudy Fase
IT y el sistema de ecuaciones se resuelve mediante el método del Gradiente Conjugado [89] sin

precondicionado. Los calculos se han obtenido a partir de una simulacién de 100 pasos de tiempo,
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Tabla 5.1: Porcentaje de tiempo, respecto al tiempo total de ejecucién, involucrado en cada una de
las principales fases del proceso de simulacién de propagacién del potencial de accion.

Fase Principal Tejido 100x100 | Tejido 500x500
Calculo Vector Parte Derecha 1.22 0.88
Resolucién Sistema de Ecuaciones 8.3 10
Ejecucion Modelo Celular 90.4 89

en la que inicialmente se inyecté un estimulo supraumbral, es decir, suficientemente intenso como
para desencadenar un potencial de accion.

Se puede observar que las dos fases que requieren la mayor parte del tiempo corresponden a la
resoluciéon del sistema de ecuaciones y la ejecucion del modelo celular, siendo esta tltima la mas
costosa con diferencia. Estas medidas de tiempo son coherentes con los resultado obtenidos en [29],
donde se muestran tiempos de ejecucién de una simulaciéon de caracteristicas similares, empleando
también el modelo celular Luo-Rudy Fase II. En el articulo se menciona que la resolucién del sistema
de ecuaciones precisa un 12 % del tiempo global de simulacién, mientras que la ejecucién del modelo
celular requiere un 85 %. En efecto, los modelos celulares cardiacos implican una elevada complejidad
computacional debido a los numerosos calculos de expresiones matematicas complejas que, ademsds,

involucran operaciones costosas de resolver en un ordenador.

5.2.1. Estrategia de Paralelizacién

Para conseguir una adecuada paralelizacion del problema es necesario maximizar la utilizacion
de todos los procesadores involucrados en la ejecucion. Para ello, es necesario realizar un apropiado

balance de la carga computacional que trate de conseguir los siguientes objetivos [90]:

1. Realizar una distribucion de datos equitativa, entre los diferentes procesadores, de manera que

el tiempo de ejecucion requerido por cada procesador sea similar.

2. Reducir el nimero de comunicaciones entre los procesadores. Una operacién de comunicacion
tiene un coste mucho mayor al de cualquier operacién realizada dentro de un procesador y, por

lo tanto, las comunicaciones afectan negativamente al tiempo global de ejecucion.

3. Realizar una distribucion de los requisitos globales de memoria entre los diferentes procesado-
res. De esta manera, serd posible abordar tamanos de problema mayores que los posibles en

una plataforma secuencial.

Con respecto al problema que nos ocupa, el proceso de actualizacién de una célula tnicamente
depende del nuevo potencial de membrana de la misma y no precisa interaccion alguna con el resto

de células del tejido cardiaco. Ademads, esta fase requiere el mayor tiempo de ejecucién. Por lo tanto,



5.2. Resolucién del Problema Computacional Capitulo 5. El Sistema de Simulacién Cardiaca CAMAEC

[m]
Ry al P
[m]
]
]
m P,
) =
o
= P
[m] 2
o
. o
y = b,
o

Figura 5-3: Estrategia de paralelizacion. Ejemplo de divisién de un tejido bidimensional de 4x4 células
entre 4 procesos. Adicionalmente, se muestra la particién correspondiente al vector de corrientes
iénicas I;op.

una estrategia eficiente para la distribucién de datos consiste en repartir la tarea de actualizacién

del tejido entre todos los procesadores involucrados.

Para abordar la paralelizacién se ha utilizado el paradigma de programacién en memoria dis-
tribuida. Para ello se ha disefiado una aplicacién con estructura SPMD (Single Program, Multiple
Data [91]), donde los procesadores realizan la misma funcién sobre diferentes datos. La arquitectura
escogida es un cluster de PCs. La eleccion de este tipo de arquitectura paralela responde a varias
razones. En primer lugar, un cluster de PCs presenta un excelente ratio coste/prestaciones y resulta
muy sencillo aumentar las capacidades del sistema sin mas que anadir nuevos nodos de computacién.
En segundo lugar, la memoria del sistema global aumenta de manera proporcional con el nimero
de nodos, por lo que es factible aumentar la memoria del sistema mediante la incorporacién de
nuevos nodos de computacién. Finalmente, las plataformas de computacién basadas en clusters de
PCs suelen estar disponibles en los centros de investigacion. Esta situacién facilita en gran medida

el proceso de migracion del sistema de simulacién a otras maquinas.

La estrategia de paralelizacion empleada consiste en realizar una distribucién del tejido cardiaco
entre los diferentes procesadores. Para ello, cada procesador se encarga de la actualizacién de un
conjunto de células consecutivas. Esta division se realiza de manera que todos los procesadores tengan
un conjunto de células de tamano similar, balanceando asi la carga computacional entre todos los
procesadores. La Figura 5-3 muestra un ejemplo de descomposicién de un tejido bidimensional de 4x4
células entre 4 procesadores. En ella se puede observar el esquema de numeracién de células empleado:
primero el eje z y luego el y. Si el numero de células no es multiplo del nimero de procesadores,
las células sobrantes se reparten entre los procesadores de manera consecutiva comenzando desde el

altimo procesador.
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Figura 5-4: Ejemplo de particiéon de las principales estructuras de datos involucradas en el proceso
de simulacién cardiaca para 3 procesadores.

Por ejemplo, si el tejido consta de 15 células y la ejecucién involucra a 4 procesadores (P0, P1,
P2 y P3) entonces cada procesador recibe 15/4 = 3 células (divisién entera). Las restantes 3 células
(15 %4 = 3) son repartidas entre todos los procesadores comenzando por el tltimo. De esta manera,
PO se encargaria de las células [0 — 2], P1 de las células [3 — 6], P2 de las células [7 — 10] y P3 de las
células [11 — 14}, proporcionando un balance equilibrado de la carga.

Las principales estructuras de datos, requeridas por el proceso de simulacién, también han sido
convenientemente particionadas, entre todos los procesadores, empleando una distribucién por blo-
ques de filas consecutivas, tal y como muestra la Figura 5-4. En efecto, la i-ésima fila de la matriz
se corresponde con la i-ésima célula del tejido de acuerdo a la numeraciéon empleada. Las matrices
involucradas, asi como el vector de potencial de membrana y de corrientes idnicas, se generan en
paralelo de manera eficiente puesto que es posible calcularlos sin realizar ninguna comunicacién entre

los procesos.

5.2.2. Sistema de Ecuaciones Lineales

La fase correspondiente a la resolucion del sistema de ecuaciones lineales es computacionalmente
costosa debido a la magnitud del problema y, por lo tanto, requiere mecanismos eficientes de reso-
lucién que traten de reducir el tiempo de ejecucién. En este sentido, resulta importante conocer las
caracteristicas de la matriz de coeficientes para averiguar las propiedades del sistema de ecuaciones
lineales. Este conocimiento ayudara en la eleccién de métodos de resolucién especificos para el tipo
de matriz de coeficientes [80].

La Figura 5-5 muestra dos ejemplos de matriz de coeficientes del sistema de ecuaciones, corres-
pondientes a dos tejidos de diferente tamano. La dimensién de la matriz equivale al nimero de nodos
de la malla de discretizacién que, en general, corresponde al niimero de células del tejido. La matriz
es simétrica, definida negativa, y muestra una estructura regular con un elevado nivel de dispersidad,
ya que se trata de una matriz pentadiagonal. El patrén de dispersidad de la matriz depende del or-
denamiento empleado para las incégnitas que, en nuestro caso, corresponde a la ordenacion natural.
La forma pentadiagonal de la matriz es debida a la utilizacién de un esquema de diferencias finitas

que considera 5 vecinos para el tejido bidimensional. El hecho de que la matriz original sea definida
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Figura 5-5: Matriz de coeficientes asociada al sistema de ecuaciones lineales.

negativa no supone ningiin problema para la resolucién del sistema de ecuaciones, ya que en lugar
de resolver el sistema Ax = b se resuelve el sistema —Ax = —b donde la matriz —A es simétrica y
definida positiva.

Con el objetivo de reducir la cantidad de memoria necesaria para el almacenamiento de la matriz
se utilizan técnicas de almacenamiento disperso, disponibles en el marco de la libreria PETSc, en el

que tnicamente se realiza el almacenamiento de las entradas no nulas de la matriz.

Condicionamiento de la Matriz

El estudio del condicionamiento de la matriz permite, por un lado, estudiar los errores que se
pueden introducir en el proceso de resolucion del sistema de ecuaciones, para estudiar el impacto de
los mismos en el resultado final. Por otro lado permite obtener una idea de la bondad de la aplicacién

de métodos iterativos de resolucién [80]. Para ello se analizard el nimero de condicién de la matriz.

cond(A) = [|A]| - [|A7"] (5.1)

La expresion 5.1 muestra la definicién tedrica del nimero de condiciéon de una matriz, donde
la norma matricial es inducida por una norma vectorial. El cdlculo del nimero de condicién de A
requiere, por tanto, el célculo de A y de A~'. Obviamente, el célculo de la inversa de una matriz,
cuando la matriz tiene una dimensiéon muy elevada, puede ser impracticable y por lo tanto esa
expresion no se suele computar de manera explicita.

Para ello, se ha empleado Matlab que calcula el nimero de condicién aplicando la 2-norma (el
ratio del mayor valor singular de la matriz con respecto al menor). Un valor elevado de ntimero de
condicion indica que la matriz es casi singular. El mejor ntimero de condicién es 1, correspondiente

a la matriz identidad.
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Tabla 5.2: Numero de condicién de la matriz de coeficientes para diferentes tamanos de tejido.

Tamano del Tejido | Matriz de Coeficientes | Nimero de Condicion
50x50 2500x2500 1.2914
100x100 10000x10000 1.2914

Para matrices dispersas, sin embargo, Matlab calcula una cota inferior para el nimero de con-
dicién basado en la 1-norma de una matriz cuadrada, con el objetivo de reducir el coste global del
proceso. Para el caso de un tejido de 50x50 células (matriz de 2500x2500), el nimero de condicién
real computado (calculado como cond(full(A))) es 1.2911, mientras que el nimero de condicién
estimado (calculado como condest(A)) es 1.2914. En el primer caso se requieren 193 MBytes de
memoria RAM y 84.9 segundos para calcular el resultado, mientras que, en el segundo caso, el re-
sultado se obtiene en tiempo despreciable. Obtener una estimacién del nimero de condicién supone
una importante ventaja, sobre todo para el caso de matrices dispersas de gran dimensién donde su
correspondiente matriz densa puede sobrepasar holgadamente las capacidades de la méquina. La
Tabla 5.2 muestra el niimero de condicién estimado por Matlab, para diferentes tamanos de matriz
de coeficientes correspondientes a diferentes tejidos.

A la vista de los resultados se puede observar que la matriz de coeficientes del sistema de ecua-
ciones esta muy bien condicionada. Esta informacion indica fundamentalmente dos cosas: En primer
lugar, el buen condicionamiento del problema garantiza que, ante pequenas variaciones en los datos
de entrada, no es de esperar grandes cambios en la solucién. Esta caracteristica es muy deseable en
procesos de simulacién de fenémenos fisicos. En segundo lugar, un nimero de condicién pequeno
permite intuir una rapida convergencia a la solucién mediante la aplicacién de un método iterativo

de resolucién de sistemas de ecuaciones [92].

Métodos de Resolucion del Sistema de Ecuaciones Lineales

En la actualidad los métodos empleados para la resoluciéon de un sistema de ecuaciones lineales
se pueden agrupar en métodos directos [93] y métodos iterativos [80]. Los métodos directos se han
aplicado tradicionalmente a la resolucién de sistemas donde la matriz de coeficientes tiene una
estructura densa, es decir, donde la mayoria de sus entradas son diferentes de 0. Mediante estas
técnicas generalmente se trata de buscar la solucién de un problema permutado [94], donde las
filas se intercambian con el objetivo de reducir el llenado producido al realizar la factorizacién. Por

ejemplo, sea un sistema de ecuaciones lineales dado por la siguiente expresiéon:

Ax =10 (5.2)
Emplear un método directo, como la eliminaciéon Gaussiana, implica realizar una descomposicion
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Figura 5-6: Efecto del llenado al aplicar una factorizacién de Cholesky (Tejido 10x10).

de la matriz A en dos factores L y U de manera que A = LU. Esto permite transformar la Ecuacién

5.2 en dos sistemas de ecuaciones:

(5.3)

donde la matriz U es triangular superior y la matriz L es triangular inferior unidad. Ademas, si se
pretende resolver un sistema de ecuaciones con la misma matriz de coeficientes, pero con multiples
vectores parte derecha, entonces resulta ventajoso almacenar los factores L y U, ya que unicamente
se deberan resolver los dos sistemas triangulares para obtener respectivamente y y el vector solucién
z. De esta manera, es posible realizar una unica vez la costosa factorizacion y, posteriormente,
reaprovecharla para el resto de resoluciones.

Sin embargo, la utilizacién de un método directo en matrices dispersas provoca el llenado de
componentes en ambos factores, tras realizar la descomposicién. Bésicamente, el ancho de banda
de la matriz se mantiene pero el patrén de dispersidad interno a la banda se pierde. Esta situacion
requiere un aumento en el espacio de almacenamiento, ya que entradas de la matriz que antes eran
nulas y, por lo tanto, no precisaban ser almacenadas, ahora dejan de serlo y requieren ser guardadas.
Ademss, el llenado provoca un aumento en el nimero de cédlculos a realizar, incrementando la
complejidad computacional del problema.

Por ejemplo, la Figura 5-6 muestra los efectos del llenado al realizar una factorizacion de Cholesky
sobre una matriz de coeficientes procedente de un tejido de 10x10 células. Se puede observar que
la matriz de coeficientes inicial tiene 460 elementos no nulos, mientras que el factor de Cholesky

resultante contiene 1009 elementos, provocando un incremento de memoria considerable. En la figura
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se puede observar que el llenado inicamente se produce dentro de la banda, provocando la apariciéon
de nuevos elementos no nulos.

La alternativa al uso de un método directo supone la aplicaciéon de un método iterativo, que
explota el patrén de dispersidad de la matriz y no requiere demasiado espacio extra para realizar
los cdlculos. Ademds, una de las ventajas de los métodos iterativos frente a los directos es que la
estructura de la matriz permanece inalterada durante todo el proceso por lo que no es preciso utilizar
memoria adicional.

Los métodos iterativos parten de una aproximacion inicial a la solucién y generan una secuencia
de vectores z(F) | que se espera que converjan a la solucién z. La carga computacional de estos méto-
dos suele ser modesta, cuando se utilizan técnicas iterativas eficientes y, por lo general, inicamente
involucran productos matriz-vector. Como desventaja frente a los métodos directos, cuando se pre-
tende resolver un sistema de ecuaciones con la misma matriz de coeficientes y diferentes vectores
parte derecha, un método iterativo no puede aprovechar informacién de ninguna resolucién anterior,
mientras que el método directo puede aprovechar el resultado de la factorizacién.

En las siguientes secciones se detalla el proceso de resolucién del sistema de ecuaciones lineales,
empleando varios métodos iterativos, y la evaluacién de sus prestaciones para elegir el método mas
eficiente. Ademds, también se utiliza un método directo para comparar su coste frente a la alternativa

iterativa elegida.

5.2.3. Resolucién Empleando Métodos Iterativos

Para la resolucion del sistema de ecuaciones lineales, mediante métodos iterativos, se ha op-
tado por emplear diversos métodos basados en subespacios de Krylov [80]: Gradiente Conjugado
(Conjugate Gradient, CG), Gradiente BiConjugado (BiConjugate Gradient, BICG), Residuo Mini-
mo Generalizado (Generalized Minimal Residual, GMRES) y Residuo Casi Minimo Sin Transpuesta
(Transpose-Free Quasi-Minimal Residual, TFQMR). Todos ellos estdn disponibles en el marco de la
libreria PETSc.

Los métodos basados en subespacios de Krylov realizan productos matriz-vector en cada iteracion,
asi como algunas operaciones con vectores (producto escalar y actualizaciones de vectores) por
lo que son altamente paralelizables. Estos métodos se utilizan generalmente para adaptarse a dos
requerimientos basicos. Por un lado, minimizar cierta norma del vector residuo sobre un subespacio
de Krylov generado por la matriz del sistema y que dé lugar a una convergencia suave sin grandes
fluctuaciones. Por otro lado, el objetivo consiste en reducir el coste computacional por iteracién sin
exigir una excesiva capacidad de almacenamiento [95].

El método del Gradiente Conjugado, propuesto por Hestenes y Stiefel en 1952 [89], y desarrollado
a partir de 1970, se aplica a matrices simétricas y definidas positivas. Tedricamente y, salvo errores de

redondeo, este algoritmo alcanza la solucion exacta en un nimero de iteraciones igual a la dimensién
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del sistema. El Método del Residuo Minimo Generalizado [96] es un método de proyeccién basado
en minimizar la norma del residuo. Este método puede ser utilizado en sistemas de ecuaciones donde
la matriz de coeficientes no es simétrica. GMRES requiere un espacio de almacenamiento superior
a CG y el algoritmo es susceptible de obtener peores prestaciones paralelas que CG [18]. Para las
pruebas se ha empleado un reinicio de 30 usando la ortogonalizacién de Gram-Schmidt sin modificar.
El método de Gradiente BiConjugado [97] es un método de biortogonalizacién, es decir, un método
de proyeccién pero intrinsecamente no ortogonal. Los métodos de biortogonalizacién presentan la
ventaja de que las formulas de recurrencia son reducidas y el almacenamiento no aumenta con el
nimero de iteraciones. Sin embargo, tienen un comportamiento irregular en la convergencia, con
oscilaciones que pueden dar lugar a criterios de parada con condiciones erréneas [98]. Este tipo de
métodos se fundamentan en el algoritmo de biortogonalizacién de Lanczos [97]. Por tltimo, el método
TFQMR [99] es también un método de biortogonalizacién, que presenta la ventaja de no requerir

productos de matriz por vector con A”.

En todos los métodos empleados, el criterio de parada ha consistido en obtener un error relativo
inferior a le-10 o realizar como méaximo un total de 10000 iteraciones. Dado que el objetivo de esta
tesis no es profundizar en la implementacién de algoritmos iterativos de resolucion de sistemas de
ecuaciones lineales, es posible encontrar una explicacién ampliada de estos y otros métodos iterativos
en [98].

La Figura 5-7 muestra una comparativa del tiempo de ejecucion requerido, en cada paso de simu-
lacién, utilizando cada uno de los 4 métodos iterativos descritos, en una simulaciéon de propagacién
del potencial de accién sobre un tejido de tamano medio, de 200x200 células, que da lugar una ma-
triz de 40000x40000. Las ejecuciones se han llevado a cabo en el cluster Kefren (ver Anexo A). Los
resultados se han obtenido simulando un total de 10 ms con un paso de tiempo de 10 us, es decir,
promediando el tiempo de ejecucién sobre un total de 1000 pasos de simulacién. En el instante de
tiempo 0 se inyectd un estimulo supraumbral para inducir variabilidad numérica en el vector parte
derecha del sistema de ecuaciones, lo que puede afectar a la convergencia del método iterativo. La
Figura 5-8 muestra los mismos resultados para un tejido bidimensional grande de 800x800 células

que da lugar a una matriz de coeficientes de 640000x640000.

A la vista de los resultados obtenidos se pueden obtener diversas conclusiones. En primer lugar
se observa que el tiempo empleado por cada uno de los métodos es bastante similar entre ellos. Esto
es debido a las buenas propiedades de la matriz, ya que, al estar bien condicionada, la convergencia
en la resoluciéon del sistema de ecuaciones se alcanza en pocas iteraciones. Sin embargo, se observa
que el método del Gradiente Conjugado es el que resuelve el sistema de ecuaciones lineales en menor
tiempo, independientemente del nitimero de procesadores empleado (en el ejemplo, hasta con 16
procesadores). Las ejecuciones realizadas reflejan que la convergencia del método CG se obtiene

como maximo en 7 iteraciones y, en promedio, en unas 5 iteraciones.
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Figura 5-7: Comparativa de métodos iterativos (Tejido 200x200). El tiempo se expresa en segundos.
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Figura 5-8: Comparativa de métodos iterativos (Tejido 800x800). El tiempo se expresa en segundos.
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Figura 5-9: Utilizacién de precondicionadores de Jacobi y Jacobi a bloques (Tejido 800x800).

En efecto, dado que la matriz de coeficientes es simétrica y definida positiva el método del
Gradiente Conjugado, aplicable tinicamente a este tipo de matrices, verifica las propiedades de
minimizar la norma del vector residuo sobre el espacio de Krylov asi como ofrecer un bajo coste
computacional por iteracién, sin exigir una excesiva capacidad de almacenamiento.

Por otra parte, la tasa de convergencia de los métodos de proyeccién basados en subespacios de
Krylov, para un sistema, depende de su espectro de valores propios [78]. En este sentido, el precon-
dicionamiento es una herramienta usada para alterar el espectro y, de esta manera, acelerar la tasa
de convergencia de los métodos iterativos. En realidad, el precondicionamiento permite transformar
el sistema lineal original en otro sistema, con la misma solucién, pero més facil de resolver [80]. Sin
embargo, para el caso que nos ocupa, la rapida convergencia del método desaconseja la utilizacion
de precondicionadores, ya que la sobrecarga introducida en su aplicaciéon puede no compensar la
mejora en la convergencia del método.

La Figura 5-9 muestra el resultado de utilizar técnicas de precondicionamiento en la resolucién
del sistema de ecuaciones de un tejido 800x800 (matriz 640000x640000) con las mismas condiciones
que en el caso anterior. Se ha empleado un precondicionado de Jacobi y de Jacobi a bloques. Los
resultados confirman la hipdtesis inicial de que no es necesaria la utilizacién de un precondicionado,

para acelerar la convergencia del método iterativo, dada las buenas propiedades de la matriz.

5.2.4. Resolucién Empleando Métodos Directos

En esta seccion se describe la aplicacién de un método directo para la resolucion del sistema
de ecuaciones lineales disperso y de gran dimensién. Aunque las buenas propiedades de la matriz
apuntan a una rapida convergencia de los métodos iterativos, la utilizacion de un método directo
puede ser muy 1til para este tipo de problemas.

Para ello, es importante recordar que la matriz de coeficientes no varia a lo largo de la simulacion
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y, por lo tanto, es posible aprovechar el resultado de la factorizacién de la matriz, que unicamente
deberd realizarse al principio. Posteriormente, los pasos de simulacién tnicamente involucraran la
resolucion de dos sistemas triangulares. De esta manera, es posible que la resolucién de los sistemas
triangulares tenga un coste temporal inferior al necesario para alcanzar la convergencia del método
iterativo. Bajo estas circunstancias, con un nimero suficientemente grande de pasos de simulacién,
el coste de la factorizacién podria despreciarse del coste global del proceso.

Para ello se ha empleado la Factorizacion de Cholesky Multifrontal [100, 101] como método
directo paralelo, en el marco de la libreria MUMPS. Esta factorizacién ha demostrado ser, para
una amplia gama de matrices dispersas, una de las mas eficientes y escalables sobre plataformas
con memoria distribuida, presentando una sobrecarga de comunicacién inferior a cualquier otra
formulaciéon paralela basada en métodos directos y aplicada sobre matrices dispersas. Antes de
realizar la factorizacién y, para evitar el llenado, la matriz de coeficientes se reordena empleando el
algoritmo paralelo de Diseccién Anidada Multinivel [102] (DAM), que utiliza a su vez el algoritmo de
Biseccién de Grafos Multinivel [103]. El método directo empleado estd compuesto por las siguientes

cuatro fases consecutivas paralelizadas:

1. Ordenacién. Consiste en calcular una matriz de permutacién P de manera que la matriz PAP”
tenga un minimo llenado en la fase de factorizaciéon de la matriz de coeficientes, reduciendo
los requerimientos de memoria y el nimero de operaciones durante la misma, al tiempo que
incrementa el grado de paralelismo. Esto supone que dicha etapa sea un factor clave a la hora

de determinar la eficiencia de la implementacién paralela del resto de fases.

2. Factorizacion Simbdlica. En esta etapa se determina la estructura de elementos distintos de cero
del factor de Cholesky triangular L. El papel de dicha factorizacién simbdlica es incrementar

las prestaciones de la siguiente fase.

3. Factorizacion Numérica. Durante esta fase tienen lugar las operaciones necesarias para calcular
los valores de L que satisfacen que PAPT = LLT, empleando el algoritmo de la Factorizacién

de Cholesky Multifrontal en paralelo.

4. Resolucion de Sistemas Triangulares. Finalmente, la solucion del sistema se calcula resolviendo
dos sistemas triangulares, Ly = b’ seguido por LTz’ =y, donde b’ = Pby 2’ = Pz. El primero
de dichos sistemas se resuelve mediante el algoritmo de Eliminacién Progresiva, mientras que
el segundo utiliza el algoritmo de Sustitucién Regresiva. Finalmente, la solucion del sistema se

obtiene como x = PTa’.

En nuestro caso, la ordenacién y la factorizacion simbdélica y numérica se realizan una tnica vez

al comienzo de la simulacién, puesto que la matriz de coeficientes A;, permanece constante a lo largo
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Figura 5-10: Comparativa del método de Gradiente Conjugado frente a la resoluciéon de sistemas
triangulares después de una Factorizacién de Cholesky Multifrontal. El tiempo se expresa en segun-
dos.

de todo el proceso de simulaciéon. De este modo, para cada paso de tiempo se deben resolver en

paralelo dos sistemas de ecuaciones triangulares.

La Figura 5-10 muestra el tiempo involucrado en un paso de simulacién, comparando el método
directo descrito con el método iterativo del Gradiente Conjugado sin precondicionar. Para ello se ha
realizado, al igual que en la prueba de los métodos iterativos, una simulaciéon de 10 ms empleando
un paso de tiempo de 10 us, es decir, realizando un total de 1000 pasos de simulacién y obteniendo
un promedio del coste temporal de un paso. Las pruebas se han realizado para un tamano de tejido

pequetio (200x200 células) y para un tamaiio de tejido grande (800x800 células).

Con respecto al método directo, el tiempo de la fase de ordenacién, factorizacion simbdlica y
factorizacién numérica han sido descartados, dado que la matriz de coeficientes del sistema permanece
constante a lo largo del proceso de simulacion y el resultado de la factorizacion puede ser reutilizado.

Por lo tanto, inicamente se incluye el tiempo involucrado en la resolucién de los sistemas triangulares.

A la vista de los resultados se puede observar que, para un nimero reducido de procesadores, la
resolucién de los sistemas triangulares llevada a cabo por MUMPS resulta muy competitiva respecto
a la resolucién empleando el método del Gradiente Conjugado. Sin embargo, conforme aumenta
el niimero de procesadores la resoluciéon mediante el método iterativo es cada vez maés réapida con
respecto al método directo proporcionado por MUMPS. De hecho, para el tejido de tamano pequeno
(200x200), se puede observar como a partir de 16 procesadores ya no se obtiene una reduccién
significativa en el tiempo de resolucién.

La Tabla 5.3 muestra los tiempos requeridos por la libreria MUMPS en factorizar la matriz
de coeficientes asociada al sistema de ecuaciones lineales. En ella se puede observar como, para una
matriz de tamafio pequeno (40000x40000), el método no consigue escalar adecuadamente y aumentar

el nimero de procesadores no supone una reduccion en el tiempo de la factorizacién. De hecho, a
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Tabla 5.3: Coste temporal, en segundos, de la factorizacion realizada por MUMPS para dos matrices
de coeficientes asociadas a tejidos de 200x200 células y 800x800 células.

Nuimero de Procesadores | Matriz 40000x40000 | Matriz 640000x640000
1 4.26 768.15
2 4.07 426.52
4 3.68 231.94
8 4.33 151.14
16 12.82 117.87

veces incluso puede verse afectado debido a las comunicaciones entre procesos. Para una matriz
de tamano grande (640000x640000) la factorizacién presenta mejores resultados de escalabilidad,
permitiendo reducir el tiempo al aumentar el nimero de procesadores.

Resulta importante destacar que, para tamanos de tejido grandes, el coste espacial requerido
por el proceso de factorizacién puede superar la cantidad de memoria disponible en la maquina lo
que supone una desventaja frente a los métodos iterativos, que no precisan requisitos adicionales
de memoria. Ademas, no hay que olvidar que, en la comparativa, se ha eliminado el coste temporal
de la factorizacion. Sin embargo, este coste no deberia ser obviado para simulaciones cortas, ya que
puede suponer una fracciéon importante con respecto al tiempo de simulacion global.

Por lo tanto y, a la vista de los resultados, se puede concluir que el método del Gradiente
Conjugado sin precondicionar es el que obtiene las mejores prestaciones en la resolucion del sistema

de ecuaciones lineales.

5.3. Modelos I6nicos Celulares

De todo el proceso de simulacién cardiaca, la fase correspondiente a la ejecucién del modelo celu-
lar, para la actualizacion del estado de las células, es, con diferencia, la mas costosa en tiempo. Los
modelos celulares se encargan de modelar el comportamiento interno de las células y, para ello, uti-
lizan expresiones matematicas complejas que involucran operaciones computacionalmente costosas.
Ademads, se utilizan ecuaciones diferenciales ordinarias (ODEs) para simular el cardcter dindmico de
las concentraciones iénicas asi como las variables de compuerta que regulan la transferencia de iones
a través de la membrana celular.

En la actualidad existen multitud de modelos celulares cuya utilizacién depende, fundamen-
talmente, del tipo de células a simular y de la capacidad computacional disponible. CellML [104]
constituye un excelente repositorio de modelos celulares que incluye modelos relacionados con la
electrofisiologia cardiaca.

En los modelos celulares de ventriculo, existen aproximaciones sencillas como el de Beeler and

Reuter (BR), del ano 1977 [7], que describe el potencial de accién ventricular de mamiferos y donde
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Unicamente se consideran 4 corrientes individuales. Posteriormente, en 1991 Ching-Hsing Luo y
Yoram Rudy realizaron una actualizacién del BR, dando lugar al modelo conocido como Luo-Rudy
Fase I [9]. En 1994, este modelo fue complementado con una descripcién matemética de los procesos
que regulan la concentracién de calcio intracelular y el movimiento de los iones de calcio, a través
de la membrana celular, dando lugar al modelo conocido como Luo-Rudy Fase II [10]. La versién
mas reciente del modelo de Luo-Rudy es del afio 2000 [11]. Por otra parte, el modelo DiFrancesco-
Noble [105] permite modelar las células correspondientes a las fibras de Purkinje. Con respecto a
los modelos celulares de auricula, uno de los mds completos es el de Nygren [106], que presenta un
modelo matemético de las respuestas electrofisiolégicas en la auricula humana.

Todos estos modelos celulares han sido implementados dentro del sistema de simulacién CA-
MAEC. Ademsds, una importante ventaja de este sistema es que permite la realizacion de simula-
ciones no homogéneas que combinen la utilizacion de células de diferentes modelos. Esto permite
simular, por ejemplo, un tejido que incluya células ventriculares y de Purkinje permitiendo asi la
modelizacion de la parte conductiva de los estimulos nerviosos por el tejido cardiaco.

En las siguientes secciones se detallan algunos aspectos sobre la implementacion de los modelos

celulares, con el objetivo de conseguir su ejecucion eficiente.

5.3.1. Aceleracion de Modelos: Tablas de Lookup

Las funciones de activacion de las compuertas, en los modelos celulares idnicos, requieren el calculo
de expresiones matematicas que iinicamente dependen del potencial de membrana y que involucran
el uso de la funcién exponencial. Por ejemplo, la Ecuacién 5.4 muestra una de las funciones de
activacién de la compuerta m, encargada de regular el paso de iones de Sodio, para el modelo celular

Luo-Rudy Fase II.

2% (Vy, +47,1
(V) = 23 s (Vi +47,13)

B 1,0 — e~ 0. 1(Vin +47,13) (5.4)

Es conocido que, en un computador, no todas las operaciones matematicas requieren el mismo
tiempo de computo. De hecho, entre las operaciones mas costosas se encuentra el calculo de la
funcién exponencial, sobre todo para exponentes reales [107], que es precisamente el tipo de operacién
utilizada por las funciones de activacion.

Un modelo celular complejo, como el Luo-Rudy Fase II, involucra 6 compuertas y, cada una de
ellas, dos funciones de activacion. En cada paso del proceso de simulacién se realiza la actualizacién
del estado de las células del tejido y, por lo tanto, el cdlculo de estas expresiones supone una parte
importante del tiempo de ejecucion del modelo celular. En este sentido, una reduccién en el tiempo
de computo de estas expresiones tiene un impacto directo en el tiempo de ejecucion global de la

simulacion.
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En la actualidad se han desarrollado técnicas para la aceleracién del célculo de la operacion
exponencial, como la propuesta por Schraudolph [108], que combina de forma ingeniosa el uso de
estructuras en lenguaje C y el conocimiento de la representacion interna de los ntimeros de do-
ble precisién en la méquina (formato IEEE-754), para calcular rdpidamente la exponencial de un
nimero real. De esta manera, se obtiene un modelo de la funcién exponencial, con una precisién
aceptable, pero significativamente mas rdpida que invocando a la operacion exp disponible en la
libreria matematica de cualquier sistema Linux.

Sin embargo, para este caso, dado que las funciones de activacién tnicamente dependen del
potencial de membrana, es posible aplicar el concepto de las tablas de biisqueda (del inglés Lookup
Tables). Las tablas de bisqueda permiten transformar rdpidamente un determinado valor en otro,
cuyo calculo en tiempo de ejecucién seria temporalmente costoso. Este concepto es muy conocido
en el campo de la informatica gréafica aplicada al procesamiento de imégenes, sobre todo para la
implementacién de mapas de colores.

Para su utilizacién en los modelos celulares, se ha implementado una tabla de busqueda para
cada una de las expresiones matematicas involucradas en cada funciéon de activacion. Esto permite
precalcular el valor de las variables dentro de un rango de potenciales de membrana. Se ha estima-
do experimentalmente que, en condiciones normales, el potencial de membrana de una célula esta
comprendido entre el rango de valores [-90, 50] mV. Por lo tanto, las tablas de biisqueda han sido
disenadas para cubrir este rango, con un equiespaciado de 0.1 mV. Ademas, se utiliza interpolacién
lineal entre los dos puntos més cercanos al solicitado lo que ofrece una precisién adicional a un coste
muy bajo. Con este espaciado y, empleando interpolacién lineal, se ha comprobado experimental-
mente que las soluciones globales de la simulacién son precisas hasta el tercer decimal.

Para el modelo Luo-Rudy Fase II se utilizan 12 tablas de busqueda, para los pardmetros a y
(8 de cada una de las 6 compuertas, ocupando 131.25 Kbytes de memoria RAM. Las ejecuciones
realizadas para diferentes simulaciones indican que la ejecucion global del modelo celular resulta, en
promedio, un 33 % mas rapida debida al uso de las tablas de biisqueda, lo que supone una ventaja

substancial frente al cémputo explicito de las expresiones.

5.4. Integracion de Ecuaciones Diferenciales Ordinarias

Uno de los principales problemas que introducen los modelos celulares complejos, como el Luo-
Rudy Fase I y, en mayor medida, el Luo-Rudy Fase II, consiste en los problemas de estabilidad
numérica que acontecen cuando el paso de tiempo de integracién se aumenta por encima de cierto
umbral. Es conocido que este problema se debe a la rigidez de las ODEs de los modelos celulares
[23, 109]. Esta limitacién fuerza a reducir el paso global de simulacién, para mantener la estabilidad

de las ODEs durante la integracion del modelo celular.
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Uno de los métodos de integracién mas utilizado en este tipo de simulaciones es el de Euler ex-
plicito debido a su facilidad de implementacién. Sin embargo, se ha comprobado experimentalmente
que este método no permite aumentar el paso de tiempo de manera estable por encima de unos 10
us. Por lo tanto, resulta importante utilizar métodos de integracién estables que permitan aumentar
el paso de tiempo de simulacién. En efecto, si se consigue duplicar este valor el tiempo de ejecucion se
reduce a la mitad, puesto que el niimero de pasos globales de simulacién se reduce en esa proporcién.
Dado que el modelo Luo-Rudy Fase II es el més utilizado en el marco de esta tesis, los estudios se
han realizado con este modelo. Sin embargo, es posible extrapolar los resultados obtenidos a otros

modelos celulares.

El modelo celular Luo-Rudy Fase II es un modelo encargado de representar el comportamiento
dinamico del potencial de accién ventricular en base a corrientes y concentraciones iénicas. El modelo
precisa cerca de 60 variables de doble precisién para almacenar el estado de una célula, definiendo
mas de 20 corrientes iénicas intermedias. Basicamente, este modelo se encarga de realizar tres tareas

principales:

1. Actualiza las compuertas encargadas de definir la permeabilidad de la membrana celular a los

diferentes iones (Na™, Ca®*, KT, etc), mediante 6 ecuaciones diferenciales ordinarias.
2. Actualiza las concentraciones iénicas, empleando 8 ecuaciones diferenciales ordinarias.

3. Actualiza el valor de las corrientes iénicas, de acuerdo a los valores obtenidos en los puntos

anteriores.

Las ODEs encargadas de integrar las compuertas se rigen de acuerdo a la siguiente expresion:

dy

i ay(Vim) - (1 =y) = By(Vin) - y (5.5)
donde los pardmetros a,, y 3, son las funciones de activacién que dependen exclusivamente de

la compuerta y integrada y del potencial de membrana de la célula, en el momento de realizar su

actualizacion. Por otro lado, las ODEs encargadas de integrar las concentraciones idnicas vienen

dadas por la siguiente expresion:

d[B]  —Ip- Acap
dt V. -zg-F

(5.6)

donde [B] es la concentracién del ion B, Ip es la suma de las corrientes iénicas que transportan
el ion B, Acqp es el drea de la membrana capacitiva, V. es el volumen del compartimiento donde se

estd actualizando [B], zp es la valencia del ion B y F es la constante de Faraday.
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Figura 5-11: Evolucion de las compuertas m, h, j, d, f vy x a lo largo de un potencial de accién de
250 ms para el modelo Luo-Rudy Fase II.

5.4.1. Comportamiento de las Variables a Integrar

En este apartado se muestra graficamente el comportamiento que presentan las variables a inte-
grar a lo largo de un potencial de accién. Para la realizaciéon de las gréficas se ha empleado el método
de integracién de Euler explicito con un paso de tiempo de 8 us. Este paso es suficientemente pequeno

para garantizar la estabilidad del método y la correccién de la soluciéon obtenida.

Variables de Compuerta

Las variables de compuerta, como se ha comentado anteriormente, definen la permeabilidad de
la membrana frente a ciertos iones. Por ejemplo, la compuerta m (Figura 5-11.a) controla el paso
de iones de Sodio (Na™) a través de la membrana celular. El valor que toma la variable m indica el
porcentaje de apertura de dicha compuerta. Un valor de 0 impide el paso de iones de Sodio a través
de la membrana celular, es decir que la compuerta estd totalmente cerrada, mientras que un valor de
1 permite la libre circulacion de iones de Sodio a través de la membrana, es decir que la compuerta

estd totalmente abierta.

A la vista de las graficas se observa que las compuertas presentan escalas de tiempo muy cortas,
donde se produce una rapida variacién en los valores. Por ejemplo, la compuerta m presenta una

subida muy brusca cuando comienza el potencial de acciéon, que puede llegar a comprometer la
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Figura 5-12: Evolucién de las concentraciones durante un potencial de accién.
estabilidad de un método de integraciéon si se emplea un paso de tiempo elevado.

Concentraciones Idénicas

La Figura 5-12 muestra las principales concentraciones iénicas del modelo celular Luo-Rudy Fase
II. Se han omitido las graficas correspondientes a la concentracién de sodio intersticial ([Nal.),
la concentracién de calcio intersticial ([Cal.) y la concentracién de potasio intersticial ([K].), por
permanecer casi constantes durante todo el potencial de acciéon a los valores 140, 1.8 y 5.4 mM
respectivamente.

La variacién de valores para las concentraciones presenta, por lo general, escalas de tiempo
bastante mas largas, comparadas con las de las compuertas. Ademads, el rango de valores que toman
las concentraciones es bastante acotado y para algunas de ellas, como el potasio intracelular, el
cambio es muy leve. Quizd lo méas destacable es la rapida variaciéon en la concentraciéon de calcio
intracelular al comienzo del potencial de accién. El hecho de que las concentraciones presenten escalas
de tiempo mas largas hace que el problema se centre, fundamentalmente, en controlar la estabilidad
en las ecuaciones diferenciales ordinarias con escalas de tiempo mas rapidas, es decir, las asociadas

a las compuertas.

5.4.2. Métodos de Integracion Empleados

En este apartado se describen los métodos empleados para realizar la integracion de las ODEs

de las compuertas.
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Método Explicito de Euler

El método de Euler explicito tiene como objetivo obtener la solucién aproximada al problema de

valores iniciales:

dy
— = f(t, 5.7
) (57)
donde y(tg) = yo y to,yo € RY. Si denotamos el tiempo en el paso n-ésimo como t,, y la solucion
calculada en ese mismo paso como y,, es decir que vy, = y(t = t,,), y asumimos un paso de tiempo

constante h = t,, — t,,—1, entonces dado un par (¢,,y,), el método explicito de Euler calcula y,, 41

COomao:

Yn+1 = Yn + h- f(yna tn) (58)

El método de Euler explicito estd basado en una expansién en serie de Taylor truncada donde
se han eliminado los términos de segundo orden en adelante. Por lo tanto, se estd cometiendo un
error en el calculo de la solucién, para cada paso de tiempo, que, ademés, se acumula de una etapa
a la siguiente. Para este método, el error local de truncamiento es de O(h?). Este error define al
método como una técnica de primer orden ya que, generalmente, un método con un error local de
truncamiento de O(h¥*1) se dice que es de orden k.

La principal ventaja del método de Euler es su facilidad de implementacién y su bajo coste, ya
que Unicamente precisa de una evaluacién de la funcién a integrar y realizar un par de operaciones
aritméticas para obtener el nuevo valor de la funcién. Sin embargo, para este problema, el método
de Euler explicito deja de comportarse de manera estable cuando el paso de tiempo de integracién

aumenta por encima de los 10-11 ps.

Métodos de Runge-Kutta

Los métodos de Runge-Kutta suponen una mejora frente al método explicito de Euler ya que
presentan un menor error de truncamiento. El método de Runge-Kutta de orden 2 calcula un paso
de prueba en el instante intermedio del paso de integraciéon de manera que, el nuevo valor, se calcula

mediante los siguientes pasos:

kl =h- f(tnuyn)

L) (5.9)

1
ko =h- f(tn+ = -y yn
2 f( +2 y+2

Yn+1 = YUn + k?

Realizar este paso intermedio permite cancelar el error de primer orden, convirtiendo este proceso
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Figura 5-13: Potencial de Accién para una célula donde la integracion de las ODEs se realiza mediante
el método de Adams-Moulton, con un paso de tiempo de 80 us.

en un método de segundo orden (O(h?)). Se pueda observar en la Ecuacién 5.9 que el coste viene
dominado por la necesidad de evaluar 2 veces la funcién a integrar, siendo el doble de costoso que el
método explicito de Euler. Este método, al ser de mayor orden que Euler explicito, permite pasos de
tiempo de manera estable hasta 14 us. Para ello se ha comparado la forma del potencial de accién
con respecto a la solucién considerada como correcta, obtenida con un paso de 8 us.

El método de Runge-Kutta de orden 4 tiene una formulacién analoga a la presentada para el
método Runge-Kutta de orden 2 pero requiere 4 evaluaciones de la funcién a integrar. Sin embargo,
las pruebas realizadas indican que la estabilidad ofrecida no es muy superior a la ofrecida por la

version de orden 2.

Adams-Moulton

Dada la poca estabilidad ofrecida por los métodos explicitos al aumentar el paso de tiempo global
de simulacion se han probado métodos implicitos desarrollados en el marco de la libreria CVODE.
Para ello, se ha empleado el método de Adams-Moulton. En este caso la Ecuacién 4.2 se particulariza
para los valores K1 = 1y Ko = ¢, donde q representa el orden del método y suele tomar valores

entre 1 y 12, dando lugar a la siguiente expresion:

Ko
Qn0 - Yn + An1 - Yn—1 + hn Z 671,1' . ynfi = 0. (510)
i=0
donde oy, 0 = —1. Es posible particularizar la expresién para que el nimero de pasos sea 2
(K2 = 2), dando lugar a la siguiente expresion.
Yn = Qn1 " Yn—1 + hn(ﬁn,o : yn + Bn,l : ynfl + 671,2 : yn72) =0 (511)

El método de Adams-Moulton es un método implicito, tal y como se puede ver en (5.11), y CVO-
DE lo emplea para integrar problemas no rigidos. Mediante la aplicacién de este método numérico

es posible superar el limite impuesto por Euler explicito aumentando considerablemente el paso de
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Figura 5-14: Numero de evaluaciones de la funcién f a lo largo del potencial de accién. La gréfica
muestra los valores acumulados a lo largo del tiempo. (dt=8 us).

tiempo. La Figura 5-13 muestra el aspecto de un potencial de accién utilizando este método de
integracion con un paso de 80 us, que es 10 veces mayor que el paso de tiempo original. Se puede
observar que la forma del potencial de acciéon queda respetada. Si se aumenta todavia més el paso de
tiempo, hasta 1000 us, la libreria CVODE indica que ha tenido que superar el nimero maximo de
pasos internos de integracién antes de poder integrar el intervalo especificado. En realidad CVODE
utiliza este método para problemas no rigidos, cuando este problema es claramente rigido, por lo que
la utilizacion de métodos de integracion mas sofisticados pueden aportar una mejora significativa.
La Figura 5-14 muestra el nimero de evaluaciones acumulado de la funciéon f a lo largo de
un potencial de accidén. Se observa que en la fase de repolarizaciéon se precisa mayor ntmero de
evaluaciones de la funcién, ya que la pendiente es acusada durante un gran intervalo de tiempo.
Observando las estadisticas finales mostradas por CVODE, se han precisado 1582 pasos de tiempo

de integracion y 2266 evaluaciones de la funcién, para la integracién de un potencial de accién durante
250 ms.
Backward Differentiation Formula (BDF).

La libreria CVODE proporciona una implementacién del método BDF, donde la Ecuaciéon 4.2
se particulariza para los valores K1 = ¢ y Ko = 0, siendo q el orden del método, que suele variar
entre 1 y 5. Es posible particularizar esa ecuacién para el caso de orden 2, obteniendo la siguiente
expresion:

Yn = Qn,1 " Yn—1 + Qn. 2 Yn—2 + hn(ﬁn,o . yn) (512)

CVODE emplea este método para integrar problemas rigidos, por lo que es de esperar que permita
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Figura 5-15: Comparativa de potencial de accién entre Euler explicito y BDF para un paso de tiempo
pequeno.
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Figura 5-16: Potencial de accién para una célula con diferentes pasos de tiempo (us). Integracién
mediante BDF.

utilizar pasos de tiempo mayores. La Figura 5-15 muestra dos potenciales de accion calculados con
un paso de tiempo pequeno, de 8 us, para el método de Euler explicito y el método BDF iterando
mediante Newton. Se observa que la forma del potencial de accién es casi idéntica, lo que indica que
el método de integracién esta funcionando correctamente. Hay que tener en cuenta que, aunque se
produzcan diferencias numéricas entre ambos métodos, interesa que la forma del potencial de accién
sea similar y que el método empleado se comporte de manera estable, permitiendo pasos de tiempo
por encima del limite impuesto por Euler explicito.

En la Figura 5-16 se muestra el comportamiento del método al aumentar el paso de tiempo. Se
observa que el método es estable, incluso con pasos de tiempo muy grandes (1 ms en la Figura 5-16.b),
aunque en este caso la solucién obtenida se deforma bastante con respecto a la solucién considerada
correcta. Para un paso de tiempo de 80 us, el potencial de accion tiene la forma esperada. Si se
fuerza el método de integracién con un paso de tiempo de 2500 ws, el método comienza a sufrir
problemas de estabilidad.

Es importante destacar que, conforme aumenta el paso de tiempo la solucién obtenida serda menos
precisa. Sin embargo, es importante que el método sea estable para que el usuario pueda decidir entre

una simulacién réapida, con menor precision, frente a una soluciéon detallada que involucre horas de

célculo empleando un paso de tiempo mas pequeno.
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Las estadisticas finales apuntan que, para realizar la integracién de todo un potencial de accién,
durante 250 ms con un paso de tiempo de 8 us, se precisaron 1873 pasos de integracién y 2452
evaluaciones de la funcién. Estas cifras apuntan a que el método BDF es mas costoso que el de

Adams-Moulton, aunque ofrece una mayor estabilidad.

5.4.3. EIl Método de Euler Implicito

El método de Euler implicito viene dado por la siguiente expresiéon:

Yn+1 = Yn +h- f(thrlvynJrl) (513)

Se observa que el valor de y,4+1 se define de manera implicita en términos de una funcion de
Yn+1. Generalmente, la aplicacion de un método implicito lleva asociado la resoluciéon de un posterior
sistema de ecuaciones, aumentando asi el coste de cada paso de integracion. Sin embargo, la buena
estabilidad de un método implicito puede llegar a compensar el sobrecoste, ya que permite el empleo
de pasos de tiempos mayores.

La ecuacion diferencial ordinaria asociada a las compuertas viene dada por la Ecuacion 5.5, cuya
notacion simplificada puede expresarse de la siguiente manera:

dy

L= (1= y)ay ~yh, (5.14)

Es posible reescribir la Ecuacién 5.14 de la siguiente manera:

W 1t = 0y~ vlay +5,) (515)

por lo que, si se aplica la expresion de Euler implicito, se obtiene la siguiente expresion:

Ynt1 = Yn + h - (ay — Yny1(ay + By) (5.16)

En la Ecuacién 5.16 es posible despejar el termino y,11, en funcién de y,, dando lugar a la
Ecuacién 5.17 que define la aplicacién del método de Euler implicito para integrar las ODEs de las

compuertas.

Yn + ha

Yn+1 = T+ hiatB) (5.17)

La Ecuacién 5.17 muestra la sencilez de la expresién de integracion de las compuertas y, aunque
se trate de un método implicito, no requiere la resoluciéon de un sistema de ecuaciones. De hecho,
Unicamente se precisa una evaluacion de la funcién, lo que implica un coste computacional com-

parable al método de Euler explicito. En la Figura 5-17 se muestra el comportamiento del método
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Figura 5-17: Potencial de accién de una célula para diferentes pasos de tiempo. Integracién mediante
Euler implicito.

para diferentes pasos de tiempo. Resulta interesante observar que el método de Euler Implicito tiene
un comportamiento muy similar al obtenido por BDF. Los limites de estabilidad en ambos casos
son muy similares, donde un paso de tiempo por encima de 2.5 milisegundos comienza a alterar
completamente la forma del potencial de accién.

De todos los métodos utilizados, el método de Euler implicito es el que ofrece mayor nimero de
ventajas. En primer lugar, combina la estabilidad ofrecida por un método implicito, con el bajo coste
computacional de un método explicito, permitiendo el empleo de pasos de simulacién mas grandes
que los permitidos por Euler explicito.

En efecto, el hecho de que las ODEs de compuerta estén desacopladas ha permitido que la
aplicacién del método de Euler implicito no requiera la resolucién de un sistema de ecuaciones por lo
que el coste del método se reduce en gran medida. Para evaluar la expresién tinicamente se requieren
6 operaciones aritméticas ademas del coste requerido para evaluar los parametros o y (3, que es un

coste comun para cualquiera de los métodos de integracién.

Validacion de Soluciones

La utilizacion de un método implicito ha permitido aumentar el paso de tiempo de manera estable,
aunque esto no implica que se realice sin introducir errores en la soluciéon. Por ello es importante
comprobar que los resultados obtenidos son electrofisiolégicamente correctos.

Para validar las soluciones, se han realizado una serie de pruebas comparando el potencial de
accién obtenido empleando el método de Euler explicito con un paso de tiempo pequenio (8 us),
considerado como la solucién correcta, con el potencial de acciéon obtenido mediante el método de
Euler implicito con un paso de tiempo mas elevado.

No existe ninguna consenso sobre cual es el maximo paso de tiempo que se puede emplear para
capturar tanto los acontecimientos que subyacen en la célula como las caracteristicas de propagaciéon
del potencial de accién en el tejido. En la tesis de Hooke [109] el paso de tiempo variable que emplea

permite alcanzar los 0.15 ms. Pormann [18] también emplea un paso de tiempo adaptativo que varia
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Figura 5-18: Potencial de accién para el método de Euler explicito y Euler implicito. Tejido de 1x1.

dentro del rango [0.00001, 0.1] ms. Finalmente, en la tesis de Lines [23] se apunta a que un valor de
0.125 ms permite representar adecuadamente los comportamientos internos de la célula.

Consideremos una simulaciéon de un potencial de accién completo durante 250 ms. Si se emplea
un paso de tiempo de 8 us se deberan realizar 31250 pasos de simulacion y, utilizando un paso
de tiempo de 125 us, se deberan realizar 2000 pasos de simulacién. Debido al coste ofrecido por
el método de Euler implicito, es posible afirmar que la simulacién cardiaca realizada utilizando el
método implicito se ejecutarad 15 veces mas rapida, al precisar menos pasos de tiempo. Este factor
de velocidad deberd ser tenido en cuenta a la hora de comparar la solucién obtenida por el método.

Para ello se ha realizado una simulacién de potencial de accién sobre un tejido 1x1 inyectando un
estimulo de corriente en el intervalo de simulacién [6,7] ms. La Figura 5-18 muestra una comparativa
del potencial de acciéon obtenido con dos simulaciones. En la primera de ellas se emplea el método
de Euler explicito con un paso de tiempo de 8 pus y en la otra se emplea el método de Fuler
implicito con un paso de tiempo de 125 us. Cualitativamente, ambos potenciales de accién son muy
semejantes. La tnica diferencia apreciable aparece en el pico del potencial de accién, donde para el
método implicito aumenta unos mV més por encima de la solucién correcta. Sin embargo, esa fase
tnicamente corresponde a la fase de depolarizacion del potencial de accidn, y, durante el resto del
potencial, se observa que la solucién obtenida es practicamente idéntica.

Considerando que el uso del método de Euler implicito para integrar las compuertas permite
aumentar de manera estable el paso de tiempo hasta llegar a reducir en un factor de 15 el tiempo
global de simulacién, es posible afirmar que se ha obtenido una gran ventaja. No obstante, es res-
ponsabilidad del experto biomédico valorar el riesgo que supone aumentar el paso de tiempo, dado
el impacto que puede tener en la solucién obtenida.

Como comentario adicional, esta estrategia ha supuesto una ventaja substancial en un caso
practico como la detecciéon de la ventana vulnerable en situaciones de isquemia. En este caso, es
posible ejecutar de forma rapida diferentes simulaciones, con un paso de tiempo elevado, hasta

detectar los limites de la ventana vulnerable donde se produce una reentrada. Posteriormente, se
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confirman los limites de la ventana mediante simulaciones més precisas, con un paso de tiempo
més pequeno, para contrastar los resultados. De esta manera, es posible ahorrar mucho tiempo en

simulaciones costosas, lo que redunda en un aumento de la productividad investigadora.

5.5. Sistema de Grabacion de Datos

La grabacién de datos es una de las labores fundamentales del sistema de simulacién. El principal
objetivo de las simulaciones consiste en analizar la propagacion eléctrica y el estado del tejido, bajo
determinadas patologias cardiacas. Por lo tanto, resulta imprescindible obtener informacién periédica
a lo largo del proceso de simulacién.

En este tipo de simulaciones, el anélisis de la informacion puede realizarse en multiples niveles.
Por ejemplo, el usuario puede querer observar la evolucién del potencial de accién para detectar la
presencia de patrones de propagacién anémalos. Para ello, hay que almacenar el valor del potencial
de membrana, de cada una de las células, a lo largo de la simulaciéon. Una representacién animada
de esta informacién ofrece informacién visual muy valiosa para analizar dichos patrones. Por otra
parte, un estudio concreto puede requerir el analisis detallado del comportamiento de una o varias
caracteristicas de una célula del tejido para estudiar su evoluciéon a lo largo de la simulacién.

Dado el amplio abanico de posibilidades de grabacién, resulta imprescindible utilizar técnicas
sofisticadas y versatiles que puedan gestionar esta complejidad. En este sentido, las técnicas de ge-
neracién automaética de codigo permiten la creacion del cédigo necesario para satisfacer los requisitos
del usuario.

Laidea principal radica en partir de una declaracién en alto nivel de los requisitos de grabacion del
usuario y generar, de forma automatica, el codigo fuente necesario para realizarla. De esta manera,
se consiguen dos objetivos fundamentales. Por un lado, el mecanismo de grabacién se vuelve versatil
ya que la generacion de codigo puede adecuarse a la expresividad de los requisitos del usuario. Por
otro lado, la propia gestion de la informacion de grabacion se optimiza, puesto que unicamente se
ejecuta el codigo especifico para los requisitos de grabacién del usuario.

Para facilitar el proceso de generacién de cddigo, a partir de la informacién de grabacién espe-
cificada por el usuario, se ha optado por emplear el formato de datos XML (eXtensible Markup
Language) [110] para la descripcién de la informacién de grabacién. La eleccién de XML responde
a varias razones: En primer lugar es un lenguaje en modo texto que puede ser facilmente proce-
sado por humanos ya que esta basado en etiquetas. En segundo lugar, es facilmente procesable de
manera programatica por computadores. Finalmente, XML es un estandar del W3C (World Wide
Web Consortium) lo que facilita la interoperabilidad y el intercambio de informacién entre diferentes
usuarios.

La Figura 5-19 muestra un ejemplo de documento que define la informacién de grabaciéon de
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<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"7>
<Grabacion habilitada="si" >
<Tejido ncel_1="200" ncel_t="1" tipo_cel="celula_LRII_t" />
<Parametros>
<Iniciograbacion> 0 </Iniciograbacion>
<Fingrabacion> 90000 </Fingrabacion>
</Parametros>
<Quegrabar>
<Celula x="0" y="0">
<Caracteristica id="Vm"/>
</Celula>
<Celula x="99" y="0">
<Caracteristica id="jNaCa"/>
</Celula>
<Celula x="109" y="0">
<Caracteristica id="Vm"/>

</Celula>
</Quegrabar>
<Mallas>
<Malla id="Vm" bytescalar="no"/>
</Mallas>
</Grabacion>

Figura 5-19: Ejemplo de documento XML con informacion de grabacion.

datos. Se observa que el usuario puede definir una ventana temporal de grabacién (Iniciograbacion,
Fingrabacion), expresada en milisegundos. Actualmente, se pueden definir dos tipos de informacién

de grabacién:

= Instantdneas de Estado del Tejido. Se definen en la seccién Mallas y permiten obtener un fichero
con la evolucién de una caracteristica determinada, para todas las células del tejido, a lo largo
de la ventana de grabacién. Se suelen utilizar para la generacién de videos de propagacién
del potencial de accién en el tejido. Un ejemplo de nombrado de fichero generado por dicha

definicién es Malla_Vm.out.

= Evolucién de Caracteristicas. Se definen en la seccién Quegrabar y permiten obtener un fichero
con la evolucién de una caracteristica determinada, de una célula concreta, a lo largo de la
ventana de grabacion. Se utiliza para analizar con detalle el comportamiento interno de algunas
células. Un ejemplo de nombrado de fichero generado por dicha definiciéon es jNaCa_99-0. out.
Se observa que el nombre del fichero incluye, ademds de la caracteristica, la posicién de la

célula en el tejido cardiaco.

Tal y como se vi6 en la Figura 5-1 el usuario especifica la informacion de grabacién a través de un
documento XML. Este documento es procesado por un generador automatico de cédigo de grabacion
que produce un fichero de cédigo C. Este mdédulo de generacién de cédigo es una aplicacién Java
que utiliza la funcionalidad de la herramienta XMLWrappers, desarrollada por el doctorando en el
marco de su proyecto final de carrera [111], para realizar enlace de datos con el fichero XML.

Brevemente, el objetivo principal de la herramienta XMLWrappers consiste en simplificar el acce-

so a la informacién de un documento XML desde un entorno de programacion Java. Generalmente,
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un documento XML estd sujeto a las reglas de un esquema, que dicta la sintaxis y tipos de los valores
que puede albergar un documento XML, que se considere instancia de ese esquema. Aunque existen
varios tipos de esquemas, los mds utilizados son los W3C' XML Schemas [112].

La herramienta XMLWrappers, tras procesar el W3C XML Schema asociado a la informacion
de grabacion, genera de manera completamente automética un conjunto de clases Java que realizan
funcionalidad de wrapper, o envoltorio software. Este envoltorio queda constituido como una capa
entre la aplicacién y el documento XML. De esta manera, tanto las consultas como las modificaciones
realizadas al documento XML se llevan a cabo a través de los métodos que exportan las clases del
wrapper a las aplicaciones. Estas clases se encargan de ocultar la complejidad del documento XML
a las aplicaciones y, de esta manera, se simplifica en gran medida el acceso a la informacién XML
del documento.

En primer lugar, este médulo se encarga de acceder al documento XML de grabacion a través del
wrapper. Posteriormente, procesa la informacién y genera el cédigo de 4 rutinas que seran invocadas

por el sistema CAMAEC para llevar a cabo la grabacién de datos:

1. InicializaGrabacionDatos. Esta rutina se invoca una sola vez y permite la creacién de los
ficheros necesarios para albergar los datos de las caracteristicas especificadas por el usuario.

Ademas, reserva la memoria necesaria para los vectores auxiliares empleados en otras rutinas.

2. GrabaCaracteristicasCelula. Esta rutina se invoca en cada paso de simulacién y permite de-
tectar si el instante de tiempo actual estd dentro de la ventana de grabacién. De ser asi, graba

las caracteristicas especificadas por el usuario.

3. GrabaMallasCaracteristicas. Esta rutina se invoca en cada paso de simulacién y, al igual que la
funcién anterior, detecta si el instante de tiempo actual esta dentro de los limites de grabacion.
De ser asi, cada procesador almacena en un vector auxiliar los valores de la caracteristica para
cada una de las células de su tejido. Posteriormente, esa informacién sera grabada en disco. Si

se han definido multiples mallas, entonces se utilizaran multiples vectores auxiliares.

4. LiberaGrabacionDatos. Esta rutina se invoca una sola vez con el objetivo de cerrar los des-

criptores de ficheros abiertos y liberar la memoria asociada a los vectores auxiliares.

Una vez emitido todo el cddigo C en un fichero llamado grabacarac. c, este fichero es compilado,
junto al resto de cédigo del sistema de simulacion, dando lugar a un ejecutable adaptado a las
necesidades de grabacion del usuario. De esta manera, es posible combinar una amplia expresividad
y versatilidad, para la especificacién de la informacién, con la eficiencia en la gestion del proceso de

grabacién.
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Persistencia en las Simulaciones: Copias de Seguridad

Dado que el simulador desarrollado debe abordar simulaciones largas, que a menudo involucran
varias horas e incluso dias de ejecucion, se ha implementado un sistema de copia de seguridad durante
el proceso de simulacion. El objetivo es guardar completamente el estado de la simulacién cardiaca
en disco, ya sea periédicamente o bajo peticién del usuario, para poder retomar la simulacién mas
tarde desde el instante en el que se realizé la grabacién. Este mecanismo de checkpoint permite
proteger parte de una simulacion frente a fallos en el sistema de computacion, cortes eléctricos y
otras eventualidades.

Adicionalmente, esta funcionalidad demuestra su utilidad para la realizacién de simulaciones que
incluyen una parte comun. Por ejemplo, a la hora de realizar biusquedas de ventana vulnerable bajo
situaciones de isquemia, resulta necesario, en primer lugar, acometer un proceso de estabilizacién del
tejido. Para ello se simulan unos cuantos milisegundos y, a continuacion, se inyecta un primer estimulo
eléctrico. Posteriormente, tras la espera de un determinado tiempo, que suele ser variable, se aplica
un estimulo adicional. En este sentido, la simulacién correspondiente a la primera fase (estabilizacion
e inyeccion del primer estimulo) es comun a todas las ejecuciones y, por lo tanto, puede ser realizada
una sola vez. Por lo tanto, es posible aprovechar los ficheros de copia de seguridad para retomar
diferentes simulaciones desde el mismo punto, en las que el segundo estimulo se aplicara en instantes
de tiempo diferentes.

La informacion de copia de seguridad involucra tres ficheros:

1. Un fichero que almacena el vector de corrientes iénicas.
2. Un fichero que almacena el vector del potencial de membrana de todas las células del tejido.

3. Un fichero que almacena el estado del tejido, es decir, el valor de todos los pardametros que

definen a una célula, para todas las células del tejido.

El almacenamiento de todo el estado del tejido se realiza mediante una estrategia bastante
sofisticada. El tejido estd internamente representado en el simulador como un vector de estructuras
en C. El vector tiene un tamano igual al nimero total de células del tejido y cada estructura almacena
el estado de una célula cardiaca, es decir, todos los atributos definidos por el modelo celular al que
pertenece dicha célula. Para poder disenar un método de grabacion genérico que permita guardar
cualquier tipo de célula, independientemente del modelo celular, se utiliza una herramienta llamada
AutoMap [113], que permite la generacién automética de un tipo de datos MPI (MPI_ Datatype) [114]
a partir de cualquier estructura en lenguaje C. Este tipo de datos MPI posteriormente se utiliza para
especificar la informacién que debe ser guardada en disco.

Por lo tanto, cualquier nuevo modelo que se introduce en el sistema requiere la utilizacion de

dicha herramienta para generar automaticamente su tipo de datos MPI. Como medida bésica de
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Figura 5-20: Diferencia conceptual entre la E/S secuencial y la E/S paralela en la grabacién de datos
en disco.

deteccién de errores, al final de cada fichero se almacena un nimero magico que permite averiguar
si los datos se han grabado de manera correcta o si, por el contrario, la grabacién de los datos fue
abortada abruptamente, dando lugar a un fichero de datos corrupto.

La estrategia utilizada para generar los ficheros de copia de seguridad implica que el codigo
de grabaciéon es independiente del modelo celular ya que tinicamente depende de su tipo de datos
MPI asociado. Por lo tanto, anadir un nuevo modelo celular permite utilizar de manera automatica
las caracteristicas de copia de seguridad sin programar ni una sola linea de cédigo adicional. Este
aspecto es fundamental para los usuarios de CAMAEC ya que facilita la inclusién de nuevos modelos
celulares, obviando la implementacion de cédigo dedicado a esta funcionalidad.

Ademas, con el objetivo de realizar el proceso de grabaciéon de manera eficiente en disco se han

empleado técnicas de Entrada/Salida paralela, soportadas por el estdndar MPI-2 I/O [115].

5.5.1. Grabacién de Datos Mediante E/S Paralela

El proceso de E/S requiere almacenar los datos en un disco duro, cuyo tiempo de acceso es mucho
mayor que el de la memoria RAM. Por lo tanto, resulta importante que el proceso de grabacién de
datos sea realizado de forma eficiente para evitar afectar demasiado a las prestaciones del sistema
de simulacion.

En este sentido, se ha optado por un esquema de E/S paralela. La Figura 5-20 muestra las
diferencias conceptuales entre la E/S secuencial y la paralela. En el primer caso (Figura 5-20.a), un
solo proceso es el encargado de acceder al sistema de archivos. Por lo tanto, el resto de procesos
deben enviarle los datos que desean grabar y, este proceso, se encarga de guardarlos en disco de
manera ordenada. Realizar una lectura de datos requiere un proceso anédlogo donde solo uno de los
procesos es el encargado de leer todos los datos y, posteriormente, realizar una distribuciéon de los
mismos al resto.

Este esquema de E/S secuencial presenta algunos inconvenientes. Por un lado, disponer de un
solo proceso encargado de acceder al disco implica que debe tener suficiente espacio en memoria

para albergar los datos, tanto del resto de procesos como los suyos, antes de guardarlos de manera
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Figura 5-21: Rutinas que ofrece el estdndar MPI-2 1/O para realizar E/S paralela.

ordenada en el sistema de archivos. En el caso del simulador CAMAEC, cada proceso puede necesitar
almacenar varios centenares de Mbytes dependiendo del tamano del tejido. Por lo tanto, el hecho de
enviar todos los datos a un solo proceso puede superar su memoria disponible. Por otro lado, hay que
considerar el tiempo invertido en realizar el envio de los datos al proceso encargado de guardarlos
en disco, lo que aumenta inevitablemente el tiempo de la operacién.

La utilizacién de un esquema de acceso al disco basado en E/S paralela (Figura 5-20.b) permite
que cada proceso mantenga su propia copia de los datos a almacenar y que todos los procesos
participen de manera cooperativa en el acceso al disco. En ese sentido, el estdndar MPI-2 [115] surge
en 1997 como complemento al estandar existente, MPI 1.1, del ano 1995. La idea principal de este
nuevo estandar fue ampliar su funcionalidad, tanto para los usuarios como para los desarrolladores de
librerfas. Entre otras caracteristicas en él se define MPI-21/0, un estandar para E/S paralela. Al igual
que MPI, MPI-2 es tnicamente un estandar y, por lo tanto, para poder emplear su funcionalidad, es
preciso utilizar alguna de las implementaciones existentes. Para ello se ha elegido la libreria ROMIO
[116, 117], que ofrece una implementacién casi completa de toda la parte de E/S del estdndar MPI-2.

En MPI-2 I/0 los datos se mueven entre los procesos y los ficheros mediante llamadas de lectura

y escritura. Hay tres aspectos que definen el acceso a los datos en disco:

= Posicionamiento. Utilizaciéon de un desplazamiento positivo en las rutinas de acceso o empleo

de un puntero implicito a fichero.

= Sincronismo. Llamadas bloqueantes, que devuelven el control una vez finalizadas, o no blo-

queantes.
s Coordinacion. Llamadas colectivas, que involucran a todos los procesos, o no colectivas.
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Figura 5-22: Lectura y escritura de datos de manera independiente del ntimero de procesadores
mediante las facilidades de MPI-2 I/0O.

La combinacion de estas tres caracteristicas da lugar a diferentes formas de acceso a un fichero. Para

cada una de ellas, MPI-2 I/O ofrece una rutina diferente, resumidas en la Figura 5-21.

Para las simulaciones cardiacas es necesario que el patrén de grabacién de los datos escritos en
disco sea independiente del nimero de procesadores que lo ha generado. Esta capacidad permite, por
ejemplo, retomar una simulacién con un nimero diferente de procesadores al que generé los ficheros
de copia de seguridad. En realidad es una situacién muy habitual, tanto en un cluster de PCs como
en un despliegue Grid, que los recursos disponibles vayan variando a lo largo del tiempo debido al
comportamiento y al envio de trabajos por parte de otros usuarios. Por lo tanto, resulta interesante
permitir que una simulacién, que en un momento dado estaba ejecutandose con un cierto niimero de
procesadores, continue su ejecuciéon en otro recurso con un numero diferente de procesadores. Esta

versatilidad permite adaptar la aplicacién a la variabilidad del entorno de ejecucién.

En este sentido, el simulador CAMAEC cumple esta caracteristica y todos los ficheros que genera
son independientes del niimero de procesadores. Este hecho provoca situaciones como la que se
muestra en la Figura 5-22, donde un ntmero de procesadores escribe informacién en un fichero y

otro diferente la lee posteriormente.

Para guardar tanto el vector de potencial de membrana como el de corrientes idnicas, en la gene-
racién de los ficheros de copia de seguridad, se utiliza la rutina MPI_File_write_ordered. Esta rutina
almacena en disco el contenido de un vector distribuido entre diferentes procesadores. Andlogamente,
se emplea la funciéon MPI_File_read_ordered para la lectura de los datos de esos ficheros, obteniendo

la distribucién correcta en todos los procesadores.

La escritura del estado del tejido se lleva a cabo empleando la rutina MPI_File_write_at para
guardar cada una de las células en un mismo fichero en disco. Esta rutina permite especificar el tipo
de datos MPI empleado para describir la informacién a grabar, utilizando el generado previamente
por la herramienta AutoMap, dependiendo del tipo de célula que a grabar. Andlogamente, se utiliza
la rutina MPI_File_read_at para poder leer de fichero el estado del tejido. El proceso de grabacién

de mallas y caracteristicas celulares también utiliza la funcionalidad de MPI-2 I/0O.
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Figura 5-23: Esquema de un tejido tridimensional con una geometria de paralelepipedo y la matriz
de coeficientes del sistema de ecuaciones lineales asociado.

Como se puede observar el proceso de grabacién de informaciéon combina la utilizacién de herra-
mientas de generacién automética de cédigo con la funcionalidad avanzada de E/S paralela, ofrecida
por el esténdar MPI-2 1/O. Ademas, este procedimiento presenta una ventaja fundamental ya que
al anadir un nuevo modelo celular al sistema no hay que implementar cédigo especial de grabacién
de células puesto que unicamente se debe generar, de manera automaética, un nuevo tipo de datos

derivado MPT asociado al nuevo tipo de célula.

5.6. Extension a Geometrias 3D

Aunque fuera de las lineas de investigacién iniciales del proyecto CAMAEC, y con el objetivo de
aumentar el abanico de problemas abordables, se ha extendido el sistema de simulacién a geometrias
tridimensionales sencillas basadas en un paralelepipedo, tal y como se puede observar en la Figura
5-23.a. Al anadir un nuevo eje de coordenadas (eje z), la complejidad del problema aumenta ya que
asi lo hace el nimero de células necesarias para abarcar un determinado volumen de tejido.

La distribucién de datos entre procesadores sigue un esquema andlogo al caso bidimensional, rea-
lizando una asignacién de bloques de células consecutivas, donde la numeracién se realiza siguiendo
los ejes x, y v z, en el orden especificado. De esta manera y, al igual que en el caso bidimensional,
se consigue distribuir todas las estructuras de datos entre los procesadores.

En un tejido tridimensional cambia el niimero de vecinos por célula a considerar por el esquema
de discretizacién basado en diferencias finitas. En el tejido bidimensional se consideran 5 vecinos por
células (los dos vecinos en cada uno de los ejes x e y mds la propia célula), dando lugar a una matriz
pentadiagonal. En un tejido tridimensional se consideran 7 vecinos por célula (de nuevo dos vecinos
en cada uno de los ejes mds la propia célula), dando lugar a una matriz heptadiagonal, tal y como

se puede observar en la Figura 5-23.b. Esta matriz presenta unas propiedades similares, en cuanto
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al buen condicionamiento, a las descritas para la matriz del tejido bidimensional. En este sentido,
la utilizacion de un método de resolucion del sistema de ecuaciones basado en Gradiente Conjugado
sin precondicionar sigue siendo valida.

Sin embargo, el aumento en el nimero de vecinos provocado por la nueva discretizacién provoca
un aumento en el nimero de las comunicaciones en la fase de resolucién del sistema de ecuaciones.
Por lo tanto, cabe esperar una ligera disminucién en las prestaciones del sistema de simulacion

utilizando esta aproximacién.

5.7. Evaluacién de Prestaciones del Sistema de Simulacion

En esta seccién se realiza un andlisis de las prestaciones obtenidas por el sistema de simulacion
cardiaca desarrollado. Las ejecuciones involucran el modelo celular Luo-Rudy Fase II, el método
del Gradiente Conjugado sin precondicionado y un paso de tiempo de 8 us, salvo que se indique
lo contrario. Las caracteristicas detalladas de los recursos computacionales empleados se pueden
encontrar en el Anexo A.

Para el analisis se utilizan las métricas de incremento de velocidad y eficiencia, habituales en la
evaluacién de las prestaciones de un sistema paralelo [118]. El incremento de velocidad o speedup
tedrico mide la efectividad de la paralelizacién realizada, mediante la comparacion entre el tiempo
del mejor algoritmo secuencial y el tiempo de las ejecuciones con diferente nimero de procesadores.
Dado que, generalmente, se desconoce el mejor algoritmo secuencial, se suele obtener un estimador

calculado mediante la expresion 5.18,

Sh T

(5.18)

donde T} corresponde al tiempo de la ejecucién realizada con 1 procesador y T;, es el tiempo de
la ejecucion con n procesadores. El maximo valor de incremento de velocidad alcanzable corresponde
al ndmero de procesadores (n), salvo si se obtiene un incremento de velocidad superlineal debido,
por ejemplo, al efecto de las cachés en el tiempo de ejecucion [119).

Anélogamente, la eficiencia de un algoritmo paralelo es un indicador de la bondad de la paraleliza-
cién que permite conocer el grado de utilizacion y aprovechamiento de los recursos computacionales
de la maquina. Para ello, relaciona el incremento de velocidad alcanzado con el nimero de procesa-
dores involucrado, mediante la expresion 5.19.

E, = S (5.19)
n
El méximo valor de eficiencia alcanzable es 1, correspondiente a un 100 %, indicando que todos los

procesadores involucrados en la ejecucién paralela estan siendo plenamente utilizados. Obviamente,
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Figura 5-24: Incremento de velocidad y eficiencia del sistema de simulacion. Tejido bidimensional de
1000x1000 células ejecutado en Kefren.
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Figura 5-25: Escalabilidad del sistema de simulacién. Tejido bidimensional de 1000x1000 células
ejecutado en Kefren.

este valor no es generalmente alcanzado ya que existen comunicaciones y sincronizaciones entre
procesos que impiden alcanzar tales cotas de eficiencia.
Se ha diferenciado entre las pruebas llevadas a cabo con tejidos bidimensionales y aquellas con

tejidos tridimensionales.

5.7.1. Tejido Bidimensional

Las Figuras 5-24.a y 5-24.b muestran, respectivamente, el incremento de velocidad y la eficiencia
del sistema de simulacién, cuando se realiza una propagacién del potencial de acciéon durante 10
ms, en un tejido ventricular de 1000x1000 células. Esta simulacién da lugar a un sistema de 1
millén de ecuaciones lineales. Se han realizado ejecuciones hasta con 32 procesadores, empleando dos
procesadores por nodo del cluster Kefren, y utilizando como libreria de paso de mensajes ScaMPI.
En la figura se observa que la aplicacién alcanza un incremento de velocidad de 30.17 y una eficiencia

del 94.2% con 32 procesadores.
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Figura 5-26: Incremento de velocidad y eficiencia del sistema de simulacién. Tejido bidimensional de
1000x1000 células ejecutado en Odin.

Un indicador adicional de la escalabilidad de una aplicacién paralela consiste en la utilizacién
de un problema escalado. Una aplicacién eficientemente paralelizada debe requerir un tiempo de
ejecucién similar, cuando el tamano del problema aumenta de manera proporcional al nimero de
procesadores empleado. Para ello, la Figura 5-25 muestra el tiempo de ejecucién, para diferente
ntmero de procesadores, cuando el tamano del tejido, en nimero de células, aumenta de manera
proporcional al niimero de procesadores. Para esta prueba se ha simulado un potencial de accién
completo durante 250 ms. Se puede observar, por ejemplo, que una ejecucién para un tejido de
1 millén de células, usando 11 procesadores, ha requerido aproximadamente 21500 segundos. Las
simulaciones de esta prueba se han ejecutado utilizando inicamente un proceso por nodo del cluster
Kefren, ya que, de esta manera, se obtiene resultados més réapidos que utilizando dos procesadores
en cada nodo, principalmente debido a la comparticién de recursos como la memoria por parte de
los dos procesos del mismo nodo. Por esta razén, los resultados de la figura unicamente alcanzan

hasta 17 procesadores.

Con el objetivo de evaluar las prestaciones del sistema de simulacién con mayor ntmero de
nodos de computacién, se han realizado ejecuciones sobre el cluster Odin. En este sentido, la Figura
5-26.a muestra los resultados de incremento de velocidad obtenidos, de la misma simulacion cardiaca
que en las pruebas realizadas en Kefren, empleando tnicamente un procesador de cada nodo en el
cluster Odin. Se puede observar que el sistema de simulacién presenta una escalabilidad similar a la
obtenida en las ejecuciones en Kefren. Estos resultados indican que, para tamanos de problema lo
suficientemente grandes es de esperar que un aumento en un factor p del nimero de procesadores

produzca una reduccién en un factor muy parecido a p en el tiempo de ejecucion.

La Figura 5-26.b muestra los resultados de eficiencia obtenidos en la ejecucién. Los picos de
eficiencia obtenidos para las ejecuciones de 8 y 45 procesadores estan acentuados debido a la escala

del eje Y pero parecen principalmente debidos a la utilizacién compartida del cluster por parte de



Capitulo 5. El Sistema de Simulacién Cardiaca CAMAEC 5.7. Evaluacion de Prestaciones del Sistema de Simulacion

Incremento de Velocidad del Sistema de Simulacion Eficiencia del Sistema de Simulacion
35 T T T T T T 100 T T T T T T
— Incremento de Velocidad Conseguido
- - Incremento de Velocidad Ideal P
301 1 98 b
<250 4 961 —
(]
B
S g
g 201 b < 94r b
3 2
I} 9
£15f 1 2 92f ,
2 pin}
1]
5
£10r 1 90 b
5F 4 88f —
0 ; ; ; ; ; ; 86 ; ; ; ; ; ;
0 5 10 15 20 25 30 35 0 5 10 15 20 25 30 35
Numero de Procesadores Numero de Procesadores

Figura 5-27: Incremento de velocidad y eficiencia del sistema de simulacién. Tejido tridimensional
de 100x100x100 células ejecutado en Kefren.

otros usuarios. En realidad, aunque los nodos de computacién son exclusivos para una ejecucién, no
ocurre lo mismo con la red de comunicaciones, que es sensible a la variacion de la carga del cluster
en un momento dado.

Los resultados obtenidos son coherentes con la estrategia de paralelizacién empleada, reduciendo
las comunicaciones y balanceando la carga entre todos los procesadores involucrados, dos de los

aspectos mas importantes para realizar una adecuada paralelizacion.

5.7.2. Tejido Tridimensional

La Figura 5-27 muestra el incremento de velocidad y la eficiencia del sistema cuando se simula
la propagacion del potencial de accién en un tejido cardiaco de 100x100x100 células, durante 250
ms, utilizando hasta 32 procesadores del cluster Kefren. Las simulaciones se han llevado a cabo
ejecutando dos procesos en cada nodo del cluster. Se puede observar que el sistema de simulacién
escala de manera bastante lineal con respecto al nimero de procesadores.

Para una simulacién de estas caracteristicas, los tiempos de ejecucion aparecen reflejados en la
Tabla 5.4. La ejecucién en un solo procesador requiere una cantidad de memoria tal que provoca
el fenémeno de paginacién al ejecutarse en un unico nodo del cluster. Una ejecucién en dos proce-
sadores de diferentes nodos, requiere mas de un dia para su ejecucién, mientras que, empleando 32
procesadores, se consigue reducir el tiempo a poco més de dos horas.

Esta es la verdadera ganancia para el usuario final, ya que acelerar el proceso de simulacion
cardiaca permite realizar mayor ntimero de simulaciones por unidad de tiempo y, de esta manera,
aumentar la productividad investigadora.

Como era de esperar, la escalabilidad del sistema en simulaciones tridimensionales es algo maés
reducida frente a las simulaciones bidimensionales. Estas diferencias son debidas al aumento en el
nimero de comunicaciones del esquema de discretizacién basado en 7 vecinos. Sin embargo, los

resultados obtenidos confirman la idoneidad del uso de una plataforma de computacién basada en
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Tabla 5.4: Tiempos de ejecucion y resultados de escalabilidad para una simulacién de potencial de
accién en un tejido de 100x100x100 a lo largo de 250 ms (dt = 8 us), usando hasta 32 procesadores
del cluster Kefren.

Numero de procesadores | Tiempo de Simulacién (horas) | Incremento de Velocidad | Eficiencia
2 34.72
4 17.55 3.95 98.88
8 9.06 7.66 95.79
16 4.75 14.58 91.18
32 2.51 27.63 86.36

clusters de PCs para la ejecucion de simulaciones cardiacas.

5.8. Estado Actual del Sistema de Simulacién: Areas de In-
vestigacion

En la actualidad, el sistema de simulacion CAMAEC se encuentra desplegado en produccién
en el cluster de PCs del Grupo de Bioelectrénica del Ci?B. Ademads, hay abiertas varias lineas de
investigacién en las que se estd utilizando este simulador como herramienta de simulacién.

En primer lugar, Lucia Romero Pérez junto con el Prof. Dr. Jose Maria Ferrero de Loma Osorio
estdn llevando a cabo estudios para evaluar el factor de seguridad (Safety Factor, SF) en tejidos
bidimensionales. El parametro SF resulta muy ttil en el estudio de los bloqueos del frente de onda
del potencial de accion. A su vez, estos bloqueos estan intimamente ligados a la generacién y man-
tenimiento de arritmias potencialmente mortales como la taquicardia o la fibrilaciéon ventricular. El
uso del sistema de simulacién CAMAEC permite llevar a cabo este tipo de simulaciones, facilitando
asi el estudio de este fenémeno. Esta linea ha dado lugar a la publicacién de los resultados obtenidos
[120, 121, 122, 123].

Una linea de investigacién adicional esta siendo llevada a cabo por la doctorando Karen Eliana
Cardona Urrego, supervisada por el Prof. Dr. Javier Saiz Rodriguez. El objetivo principal es estudiar
los efectos de la lidocaina en la actividad eléctrica cardiaca. La lidocaina es una droga antiarritmica
que permite inducir bloqueos en los canales de sodio. Esta droga afecta a la velocidad de conduc-
cién (Conductivity Velocity, CV) de la propagacién eléctrica, asi como al periodo refractario de las
células. Los tltimos resultados obtenidos [124] apuntan a que la lidocaina reduce la CV en un 40 %
y aumenta el periodo refractario hasta un 14 % dependiendo de la cantidad suministrada. Otros
articulos publicados en el marco de esta linea incluyen [125, 126].

Otra de las lineas de investigacién estd siendo impulsada por el doctorando Oscar Alberto Henao

Gallo, supervisado por Jose Maria Ferrero. Aqui, se utiliza el simulador CAMAEC para investigar la
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Figura 5-28: Reentrada transmural en una pared afectada por isquemia regional. Los circulos negros
indican singularidades de fase (o pivotes) creados tras la rotura del frente de onda. (Cortesia de
Oscar Alberto Henao).

influencia de lesiones isquémicas en pared transmural heterogénea sobre la desestabilizacion del frente
de onda eléctrico, asi como la formacién de ondas reentrantes (ver Figura 5-28). La importancia de
esta investigacion radica en dilucidar el dilema de generacion de fibrilacién ventricular, que conlleva
de manera irremediable a una muerte stibita. Este tipo de simulaciones suelen involucrar la simulacién
de tejidos con condiciones heterogéneas, de tamano desde 100x100 hasta 600x600 células, llevadas a

cabo con este sistema de simulacién. Los primeros resultados obtenidos han sido publicados en [127].

Otra linea de investigacién que utiliza el sistema de simulaciéon CAMAEC esta siendo llevada
a cabo por Beatriz Trenor Gomis, doctora perteneciente al C'i? B, bajo la responsabilidad de Jose
Maria Ferrero y Javier Saiz. Esta linea se centra en la simulacion y andlisis de arritmias cardiacas,
donde el sistema CAMAEC permite simular arritmias por reentrada generadas en los ventriculos,
bajo distintas condiciones patoldgicas de isquemia en el tejido cardiaco [128]. En efecto, las inhomo-
geneidades electrofisiolégicas que aparecen durante la isquemia miocardica facilitan los bloqueos de la
propagacién del potencial de accién y la generacién de reentradas [129, 130]. El programa CAMAEC
permite controlar parametros y condiciones dificiles de controlar experimentalmente, asi como rea-
lizar analisis exhaustivos de las causas mas intimas que generan las distintas arritmias. Por ello, los
resultados obtenidos enriquecen el conocimiento acerca de las arritmias cardiacas, complementan-
do los resultados experimentales realizados por numerosos grupos de investigacién, y permitiendo

enfocar terapias para tratar dichas disfunciones.
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Figura 5-29: Propagacién de potencial de accién sobre una zona central isquémica (Cortesia de
Beatriz Trenor).

En la Figura 5-29, se muestra un ejemplo de arritmia cardiaca generada por la formacion de
una reentrada en un tejido isquémico. Cada fotograma representa la distribucién de potenciales
eléctricos en un instante determinado. Se puede observar cémo la propagacion del estimulo eléctrico
no es planar sino que sigue un circuito de reentrada debido a la presencia de células isquémicas en
la parte central y a la aplicaciéon de un estimulo prematuro.

En el campo de la simulacién auricular, la doctorando Catalina Tobdén Zuluaga, bajo la respon-
sabilidad de Javier Saiz, estd utilizando el sistema CAMAEC para investigar sobre los mecanismos
que inician y perpetian las arritmias auriculares y que ayudan a la aparicion de fibrilaciéon auricular
(FA). Para ello, se investiga la incidencia de la geometria sobre el inicio de estas arritmias y el
efecto de diferentes farmacos antiarritmicos sobre los patrones de las taquicardias auriculares. Su
importancia radica en que la fibrilacién auricular es la arritmia cardiaca més frecuente en la préactica
diaria, constituyendo uno de los principales problemas sanitarios actuales. Por este motivo, un ade-
cuado diagnostico de los mecanismos que generan y mantienen la FA puede permitir un tratamiento
farmaco-quirurgico selectivo que, aumentando su eficacia, provoque menores danos secundarios so-
bre el paciente. El desarrollo de un modelo de auricula puede ser utilizado para evaluar los cambios
estructurales y electrofisioldgicos asociados a la FA, permitiendo el diseno de novedosas estrategias
terapéuticas especificas para cada tipo de fibrilacién.

Para las simulaciones se utiliza un modelo matemético de célula de auricula humana [106] in-
troducido en el programa CAMAEC. Actualmente se estd investigando la aparicién de reentradas
debidas a la activacién de focos ectopicos localizados alrededor de las venas pulmonares en la auricula
izquierda, como mecanismo de iniciaciéon de la FA. Dicho tejido es anisotrépico e incluye orificios
para las venas pulmonares. La estimulacién de la auricula se simula mediante la aplicacién de es-
timulos periddicos y posteriormente es aplicado un segundo estimulo (foco ectépico) alrededor de
los orificios de las venas pulmonares lo que, bajo determinadas condiciones, genera reentradas en el

tejido simulado. Un ejemplo de este tipo de simulaciones se puede observar en la Figura 5-30.
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Figura 5-30: Propagacion de potencial de accién sobre una zona con orificios que simulan las venas
pulmonares (Cortesfa de Catalina Tobdn).

Posteriormente, mediante la simulacién del efecto que tienen diferentes farmacos antiarritmicos
sobre las corrientes iénicas se estudia su eficacia para prevenir la aparicién de circuitos reentrantes.
Adicionalmente, se estudia el efecto de diferentes patrones de ablacién sobre la conduccién auricular
mediante la simulacion de lineas de ablacién sobre el tejido simulado, con el fin de determinar un
patron para dicho tratamiento quirtirgico, mas eficaz y de menores efectos secundarios. Los resultados

obtenidos en esta linea han sido publicados en [131, 132].

5.9. Conclusiones

En este capitulo se ha descrito el sistema de simulaciéon CAMAEC, que permite el estudio de
la propagacién del potencial de accién en tejidos cardiacos bidimensionales monodominio y su ex-
tension a geometrias tridimensionales sencillas. En primer lugar se ha detallado su arquitectura y
la estrategia de paralelizacion realizada, para aprovechar eficientemente las capacidades de cémputo
de un cluster de PCs. En segundo lugar, se ha descrito la aproximacién empleada para resolver el
sistema de ecuaciones lineales involucrado, estudiando el uso de diferentes estrategias basadas en
métodos iterativos y directos. Dado que la matriz de coeficientes es simétrica, definida positiva y
bien condicionada, la aplicaciéon del método iterativo del Gradiente Conjugado sin precondicionado
ha resultado ser la opcién mas rapida para resolver el sistema de ecuaciones.

Posteriormente, se han descrito y evaluado los diferentes métodos de integracién de ecuaciones
diferenciales ordinarias empleados para permitir aumentar el paso de tiempo de simulacién de manera
estable. El método de Euler implicito, aplicado a la integracién de las compuertas de los modelos
celulares, combina la estabilidad ofrecida por los métodos implicitos con la sencillez y rapidez de
computo de un método explicito. De esta manera, se ha conseguido aumentar de manera estable el
paso de tiempo de simulacién por encima de los limites impuestos por el método de Euler explicito,
que suele ser el més utilizado en este tipo de simulaciones.

Ademsds, se ha realizado una implementacién eficiente del proceso de E/S para gestionar la
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grabacién de datos de la simulacién. Para ello se han combinado técnicas de generacion automaética
de c6digo, para permitir una gran flexibilidad en la especificacién de la informacién de grabacién,
con la utilizacién del estdndar MPI-2 I/O de E/S paralela para conseguir un acceso colaborativo al
disco entre los miiltiples procesos involucrados en una simulacién.

Luego, se han evaluado las prestaciones del sistema de simulaciéon, empleando métricas de in-
cremento de velocidad y eficiencia, obteniendo aceleraciones del orden del ntimero de procesadores
debido principalmente a la estrategia de paralelizacién empleada. Los resultados obtenidos garan-
tizan dos de los principales objetivos iniciales, consistentes en acelerar el proceso de simulacién
cardiaca junto con la posibilidad de abordar problemas de mayor dimensién.

Finalmente, se han descrito las areas de investigacién en las que se esta utilizando el sistema de
simulacién CAMAEC, tras su puesta en produccién en los recursos computacionales del Ci?>B. Como
conclusién, se ha desarrollado un sistema de simulacion eficiente que permite acelerar el proceso de
simulacién cardiaca, permitiendo realizar mayor nimero de simulaciones por unidad de tiempo, lo
que redunda en un aumento de la productividad investigadora. Ademas, la versatilidad del simulador
permite su utilizacién en numerosas lineas de investigacion. Por lo tanto, una herramienta de estas
caracteristicas supone una aportacion importante al campo de la simulacién cardiaca con el objetivo

de permitir a los expertos biomédicos el estudio de las causas de determinadas patologias cardiacas.



Capitulo 6

La Optimizacion y Paralelizacion
del Diseno de Proteinas

“Nothing is less productive than to make more efficient
what should not be done at all”. Peter Drucker, Manage-

ment Leadership.

En este capitulo se describe la utilizacién de técnicas de Computacién de Altas Prestaciones para
la optimizacién de proteinas. En primer lugar se detalla el proceso actual de disenio de proteinas, que
se pretende mejorar. Posteriormente, se aborda la implementacién de una version secuencial optimi-
zada que gestiona de manera eficiente la informacion de la interaccion energética entre rotdameros. A
continuacién, se describe la estrategia paralela de reduccion dimensional, que permite el diseno de
proteinas de mayor dimensién, mediante la distribucién de la matriz de energias entre miltiples pro-
cesadores. Finalmente, el capitulo concluye con las principales ventajas de la aproximacién llevada

a cabo.

6.1. Introduccién

El proceso de optimizacion combinatoria, llevado a cabo por el grupo del Prof. Jaramillo, modela
una proteina como un conjunto de posiciones. En cada posicion puede haber, en un momento dado,
un solo rotamero del conjunto de rotameros disponibles para dicha posicién. Por ejemplo, la Figura
6-1 muestra una protefna con 3 posiciones, y un total de 90 rotdmeros, donde los rotdmeros [0,41]
estdn disponibles para la posicién 0, aquellos en [42,76] estan disponibles para la posicién 1 y los
numerados en [77,89] corresponden a la posicién 2. Los rotdmeros se identifican de acuerdo a una
numeracién secuencial global que facilita la localizacién de su posicién dentro de la proteina.

La Figura 6-2 muestra un pseudocodigo que resume las principales fases del diseno de proteinas.
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Pos. 0 Pos. 1 Pos. 2

Figura 6-1: Esquema simplificado de la modelizacién de una proteina en el proceso de optimizacion
combinatoria.

proteina = EstadolnicialProteina();
energiaActualObjl = CalculaEnergiaObjl(proteina);
energiaActualObj2 = CalculaEnergiaObj2(proteina);
Para iter = 0 .. niter - 1 hacer
Para pos = 0 .. npos - 1 hacer
nuevoRot = MutaRotamero(proteina, pos);
energiaNuevaObjl = CalculaEnergiaObjl(proteina);
energiaNuevaObj2 = CalculaEnergiaObj2(proteina);
Si (MejorSolucion(energiaNuevaObjl, energiaNuevaObj2) ) Entonces
aceptaMutacion(proteina, pos, nuevoRot);
energiaActualObjl = energiaNuevaObj1;
energiaActualObj2 = energiaNuevaObj2;
fSi
fPara
fPara

Figura 6-2: Pseudocddigo del diseno de proteinas.

El cddigo esta basado en métodos de Monte Carlo y utiliza dos objetivos (plegado y enlace). Nétese
que el cédigo que se muestra ha sido simplificado, para poner de manifiesto inicamente las principales
fases del proceso.

Inicialmente se elige una secuencia aleatoria de rotdmeros para la proteina. A continuacién, co-
mienza un proceso iterativo que se repite un cierto niimero de iteraciones, indicado por el usuario.
En cada iteracién se realiza un recorrido por todas las posiciones de la proteina, evaluando la posibi-
lidad de mutar el rotamero existente en esa posicién por otro, del conjunto de rotameros disponibles
para esa posicién. Para ello, se evalia la energia que tendria la proteina en el caso de producirse el
cambio. Si dicha energia es menor que la actual, entonces se acepta el cambio de rotdmero.

De todas las etapas, la que mayor tiempo involucra es el calculo de la energia de la proteina, ya que
es necesario realizar multiples accesos a la matriz de energias. En realidad, el proceso de optimizacién
combinatoria es computacionalmente costoso, debido principalmente al elevado niimero de iteraciones

a realizar y al acceso a esta matriz. Por lo tanto, resulta interesante conocer las caracteristicas de las
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(a) Objetivo 1 (Plegado, Folding) (b) Objetivo 2 (Enlace, Binding)

Figura 6-3: Matrices de interaccion energética entre rotdmeros para ambos objetivos del proceso de
optimizacion. Proteina de 3 posiciones y 90 rotdmeros.

matrices de energia para desarrollar estructuras de datos que combinen un almacenamiento éptimo

con un acceso eficiente a la informacién almacenada.

6.1.1. Matrices de Energia

Las matrices de energia se calculan en una fase previa al proceso de optimizacién y contienen la
interaccion energética entre dos rotameros cualesquiera. Estas matrices tienen una dimension igual al
ntmero total de rotameros y, en ellas, se distinguen dos tipos de energia. En los elementos diagonales
se almacenan las auto-energias (single energies), es decir, la interaccién energética de un rotdmero
consigo mismo, mientras que el resto son las energfas entre pares (pair energies).

Las matrices de energfa son simétricas dado que la interaccion energética entre dos rotameros
es una propiedad simétrica. Con las herramientas ya existentes, se realiza el almacenamiento de la
parte triangular inferior, para reducir espacio en disco y en memoria. Otra caracteristica peculiar de
estas matrices es que un rotdmero nunca puede interactuar con el resto de rotameros asignados a su
posicion. En efecto, un estado concreto de la proteina incluye un rotamero diferente en cada posicién
y son éstos los que interactiian entre si para calcular la energia de la proteina. Por lo tanto, nunca se
puede dar una interaccion entre dos rotameros de la misma posicion, de ahi que las correspondientes
entradas de la matriz sean nulas.

La Figura 6-3 muestra la parte triangular inferior de las matrices de energia asociadas a la
proteina de ejemplo, con 3 posiciones y 90 rotdmeros, correspondiente a la Figura 6-1. La matriz de
energias correspondiente al primer objetivo (plegado, Figura 6-3.a) presenta un nivel de llenado, con
respecto a la matriz triangular inferior completa, del 31.61 %. La matriz de energias correspondiente
al segundo objetivo (enlace, Figura 6-3.b) presenta un nivel de llenado del 20.71 %.

La Figura 6-4 muestra las matrices de energia asociadas a un ejemplo mas realista, correspon-
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Figura 6-4: Matrices de interaccion energética entre rotdmeros para ambos objetivos del proceso de
optimizacion. Proteina de 101 posiciones y 2886 rotdmeros.

diente a una proteina con 101 posiciones y 2886 rotameros totales. La matriz para el objetivo 1
(Figura 6-4.a) presenta un indice de llenado del 42.17 % mientras que para el objetivo 2 es de tan

solo un 7.03 %.

Las matrices de energia tienen un factor de dispersién bastante elevado, por lo que resulta im-
prescindible la utilizacién de técnicas de almacenamiento disperso que tnicamente almacenen los
elementos no nulos de la matriz. Ademads, no existe ningin patrén de acceso conocido a la matriz,
ya que su informacién se utiliza para evaluar la interaccion energética entre los rotameros de la

proteina, Por lo tanto, se debe permitir un acceso aleatorio eficiente a la matriz de energias.

6.2. Optimizacion Secuencial

Con el objetivo de combinar un bajo coste de almacenamiento y un acceso eficiente aleatorio
a la matriz de energias, se ha optado por utilizar un esquema de almacenamiento basado en el
formato CSR (Compressed Sparse Row, Fila Dispersa Comprimida) [80]. Para ello, se ha adaptado
este conocido formato para que pueda ser utilizado en el almacenamiento de matrices simétricas,
donde unicamente se considera la parte triangular inferior. Este nuevo formato se ha denominado

LTCSR (Lower Triangular CSR).

El formato LTCSR permite almacenar una matriz dispersa simétrica, especificada a través de su
parte triangular inferior, utilizando tres vectores. A continuacion se describe el formato a través de
un ejemplo. Consideremos la matriz cuadrada que se muestra a continuacién, de dimension n = 6 y

con nnz = 10 elementos no nulos:
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11
0 22
13 23 33
A= (6.1)
0 24 0 44

0 0 35 0 55
0 0 0 46 0 O

Utilizando el formato LTCSR la matriz puede representarse mediante los siguientes tres vectores:

AR:[H 92 13 23 33 24 44 35 55 46] |AR| = nnz
IA:[o 125709 10} [TA|=n+1
JA:[0101213243} |JA| = nnz

El vector AR contiene los elementos no nulos de la matriz triangular inferior, obtenidos tras un
recorrido por filas de la matriz. El vector TA contiene el indice al vector AR donde comienzan los
valores de cada fila. El vector JA contiene la columna donde esta situado cada uno de los elementos
del vector AR.

Mediante este formato, ya no es posible acceder en tiempo constante a A(i, k), mediante la

indexacion de la matriz. Por el contrario, ahora resulta necesario utilizar la siguiente expresion:

AR[busca(JA, k, TA(@), TA(i+ 1) — 1)] (6.2)

La funcién busca devuelve la posicién global del elemento k en el subvector de JA comprendido
en el intervalo de posiciones [T A(i), T A(i+1)—1]. Né6tese que el mecanismo de construccion del vector
JA garantiza que el subvector sobre el que se realiza la busqueda estd ordenado ascendentemente.
Por lo tanto, es posible utilizar una estrategia de bisqueda binaria [133], que resulta més eficiente
que la busqueda tradicional en un vector desordenado.

La busqueda binaria es una estrategia de busqueda guiada que utiliza la informacién del elemento
medio del vector para continuar la btisqueda por una mitad del vector o por la otra. De esta manera
se consigue dividir a la mitad el tamano del problema en cada paso de busqueda. La busqueda
binaria presenta un coste logaritmico (O(loga(n)) en el peor caso, siendo n el ntimero de elementos
del vector. Nétese que el peor caso ocurre cuando el elemento buscado no se encuentra en el vector.
Esto supone una principal ventaja frente a la busqueda secuencial que presenta un coste, en el peor
de los casos, lineal con el nimero de elementos del vector (O(n)).

Como optimizacién adicional, nétese que si la diagonal de la matriz no contiene elementos nulos,
es posible acceder de manera directa al elemento diagonal, para la obtencion de las auto-energias en

tiempo constante (O(1)) con la siguiente expresion:
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Programa | Tiempo (Carga de Datos + Optimizacién) | Memoria (MBytes)
gBiObj 3.07 + 2.65 (5.73) 16
opt_biob; 19.24 + 4.98 (24.22) 16

Tabla 6.1: Comparativa de tiempos de ejecucién y consumo de memoria para la optimizacién de una
proteina de 101 posiciones y 2886 rotdmeros (5000 iteraciones).

Programa | Tiempo (Carga de Datos + Optimizacién) | Memoria (MBytes)
gBiOb; 116.04 + 2.19 (118.24) 654
opt_biobj 660.34 + 20.76 (681.11) 801

Tabla 6.2: Comparativa de tiempos de ejecucién y consumo de memoria para la optimizacién de una
proteina de 32 posiciones y 17388 rotdmeros (5000 iteraciones).

AR[IA(i +1) — 1] (6.3)

La utilizacion de esquemas de almacenamiento de matrices dispersas implica guardar informacion
sobre la posicién de los elementos, involucrando un consumo de memoria adicional. En realidad,
la ventaja de estas técnicas depende en gran medida del indice de llenado de la matriz dispersa.
Para matrices suficientemente dispersas, la memoria utilizada en almacenar la informacién de las
posiciones puede resultar despreciable frente al ahorro de almacenar inicamente las entradas no
nulas de la matriz.

Ademsds, este formato de almacenamiento impide el acceso aleatorio a la matriz en tiempo cons-
tante. Por el contrario, se deben realizar buisquedas en subvectores para poder indexar a la matriz.
Afortunadamente, éstas busquedas se aceleran en gran medida debido a la utilizacién de algoritmos
eficientes y a la propia gestion de la memoria.

Una vez redefinida la principal estructura de datos, la validacién del codigo desarrollado ha sido
llevada a cabo mediante la ejecucién de varios casos de estudio en los que se disena una proteina.
Al tratarse de métodos estocasticos es posible fijar la semilla de ambos generadores de nimeros
aleatorios a un mismo valor para obtener la misma secuencia de niimeros aleatorios. De esta manera,

es posible comprobar que ambos procesos iterativos obtienen los mismos resultados.

6.2.1. Comparativa de Prestaciones: Secuencial Optimizado

A continuacién se muestra una comparativa de prestaciones entre el cédigo original (opt_biobj)
y la optimizacién secuencial llevada a cabo utilizando las nuevas estructuras de datos (¢9BiObj). El
tiempo se ha desglosado en lectura de datos y en la parte de diseno de la proteina.

La Tabla 6.1 muestra los resultados de la comparativa para un diseno de una proteina de 101
posiciones, con 2886 rotameros, durante 5000 iteraciones. La Tabla 6.2 muestra los resultados del

diseno de una proteina de 32 posiciones, con 17388 rotameros, durante 5000 iteraciones.
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A la vista de los resultados se pueden extraer varias conclusiones. Para los casos de estudio
pequenos, la reduccién en el consumo de memoria obtenido por las técnicas de almacenamiento
matricial disperso no tiene mucha influencia. En realidad opt_biobj implementa técnicas para tratar
de reducir el consumo de memoria, guardando, para cada rotamero, una matriz con la interaccion
energética con los rotameros de menor indice. Sin embargo, solo las técnicas de almacenamiento
matricial disperso garantizan que unicamente se guardan las entradas no nulas de la matriz. Para
un caso de estudio més grande (Tabla 6.2) se observa que la reduccién del consumo de memoria es
considerable, consiguiendo un 18 % menos de consumo de memoria.

La carga de datos de la matriz de energia también se ha acelerado en gran medida. Este tiempo
incluye la lectura de datos y la creacién de las estructuras de datos necesarias para la representacion
de la matriz de energias. La sencillez del formato LTCSR permite crear las estructuras de datos
(vectores AR, JR e TA) de manera progresiva conforme se realiza la lectura de fichero. Esto contribuye
a reducir el tiempo global de esta etapa. Esta aproximacion ha permitido reducir la carga de datos
en un factor en [5.69, 6.26], dependiendo del caso de estudio.

Por ultimo, el proceso de optimizacion de proteinas también se ha reducido frente al codigo
original, especialmente para el caso de estudio mas grande. Esto es debido tinicamente a la gestién
de la memoria realizada en la matriz de energias. La utilizacién de estructuras de datos, que tienen
en cuenta la jerarquia de la memoria de las arquitecturas modernas, permite disminuir el nimero
de fallos de pagina y reducir asi el tiempo de ejecucién de las aplicaciones. En este sentido, la
optimizacién realizada ha conseguido acelerar el proceso en un factor entre [1.87, 9.47], dependiendo

del caso de estudio.

6.3. Aproximaciéon Paralela: Reduccion Dimensional

Una vez comprobada la bondad de una adecuada gestiéon de la memoria, en el almacenamiento
y acceso a la matriz de energias, es importante permitir abordar problemas de mayor dimensién.
Sin embargo, la dimension de la matriz de energias depende del ntimero de rotdmeros, por lo que
proteinas mas grandes, con un mayor nimero de rotdmeros, dan lugar a matrices de energias de
mayor dimensiéon. Ademas, esta matriz de energias debe estar cargada en memoria para realizar el
proceso de optimizacién, lo que supone un importante problema de consumo de memoria.

En realidad, la situacion ideal pasa por realizar la optimizacion de una proteina, independiente-
mente de la capacidad de memoria del recurso de computacion. Para ello se utiliza una estrategia
que combina una reducciéon dimensional del problema, con la utilizacién de multiples procesadores
para la optimizacién colaborativa de una proteina.

Una reduccién dimensional implica que un elemento de proceso pueda optimizar parte del proble-

ma global. Para ello, cada proceso trabajara sobre todas las posiciones de la proteina pero inicamente
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Figura 6-5: Principales fases del proceso de optimizacion de proteinas utilizando la aproximacién
paralela basada en reduccién dimensional.

con un subconjunto de rotameros, del conjunto total de rotameros de cada posicién. De esta manera,
es posible distribuir la matriz de energias entre diferentes procesos encargados de las optimizaciones
locales.

La Figura 6-5 resume las principales fases del proceso de optimizacién utilizando esta estrategia.
En primer lugar existe una fase inicial, encargada de la lectura de los datos de la optimizacién a
realizar. A continuacién, cada proceso obtiene los rotdmeros a utilizar en cada posicién, en base a una
distribucién de probabilidad inicial equiprobable. Esta distribuciéon de probabilidad determina los
rotameros que debe seleccionar cada procesador. Nétese que la componente probabilistica permite
introducir cierta aleatoriedad en dicho proceso de seleccién. Una vez conocidos los rotameros, se
debe cargar la parte correspondiente de la matriz de energias de disco y crear las estructuras de
datos apropiadas.

Superada la fase inicial, comienza un proceso iterativo en el que cada iteracién global consta de

una serie de etapas. En primer lugar, cada procesador realiza una optimizacién local, sobre parte del
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Figura 6-6: Distribucién de la matriz de energias en dos procesadores (P0 y P1).

problema global, utilizando los rotameros asignados en cada posicién de la proteina. Este proceso
se repite un determinado nimero de iteraciones locales, permitiendo la obtencién de estadisticas
de aparicién de rotameros en las soluciones parciales. A continuacién, esta informacién, obtenida
en cada uno de los procesadores, se intercambia con el resto. Luego, a partir de la frecuencia de
apariciéon de rotameros en las soluciones parciales, se altera la distribucién de probabilidad que
permite la seleccion de los nuevos rotdmeros. Esta nueva distribucion se utilizara en la siguiente
iteracién global. Por ultimo, conocidos los nuevos rotdmeros, se debe cargar la informacion de la
matriz de energias correspondiente a dichos rotameros.

Este proceso se repite durante un determinado ntimero de iteraciones globales o hasta que se
detecta la convergencia entre la distribucion de probabilidad de una etapa y la anterior. La deteccién
de la convergencia puede realizarse, por ejemplo, en base a un criterio de error relativo, empleando
alguna norma vectorial. Alcanzar la convergencia implica que las optimizaciones locales de cada
proceso ya no aportan informaciéon nueva al proceso y, por lo tanto, se considera que se ha alcanzado
la mejor solucién. El resultado final del proceso es, por tanto, la secuencia de rotameros que componen
la proteina.

A continuacién se describe la utilizacién de un nuevo formato de almacenamiento matricial distri-
buido para la matriz de energias y, posteriormente, se detallan las fases del proceso de optimizacion

de proteinas distribuido basado en una reduccién dimensional.

6.3.1. Formato de Matriz de Energias Distribuida

Para trabajar con la matriz de energias distribuida se ha realizado la adaptacion del formato
LTCSR para trabajar con multiples procesadores. Para ello se ha creado el formato DLTCSR (Dis-
tributed LTCSR). Este formato permite almacenar una matriz dispersa de manera distribuida y
replicada entre miltiples procesadores.

Partiendo de la matriz de energias mostrada en (6.1), supongamos que se debe distribuir entre
dos procesadores PO y P1 para que tengan la informacién de rotameros diferentes. Siguiendo con el
ejemplo, supongamos que PO se encarga de las filas 0,1 y 3,4 mientras que P1 recibe las filas 2,5.
Esta situacion da lugar a las matrices que se muestran en la Figura 6-6.

En PO, los vectores que representan la informacién de la matriz, de acuerdo al formato LTCSR,
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son los siguientes:

AR:[ll 22 24 44 35 55}
IA:[o 12 4 5]
Ja=[0 113 2 4]

Mientras que en P1, los vectores que representan la submatriz correspondiente son:

AR=[13 23 33 46 ]
a=lo 3 4|
JA=[0 1 2 3]

El acceso a la informacién de la matriz, en el formato DLTCSR, tinicamente difiere del necesario
para LTCSR en la necesidad de traducir el acceso a una fila global a la fila local de la correspondiente
matriz. En este sentido, la expresién para acceder al elemento A(Z,j) viene dada por la siguiente

expresion:

AR[busca(JA, k, T A(g2l(z)), TA(g2l(i) + 1) — 1)] (6.4)

En ella, g2l es una funcién que traduce el identificador de fila global al identificador de fila local.
Dado que cada procesador conoce los rotameros (y por tanto las filas de la matriz) asignados a él,
es posible realizar una busqueda binaria de la fila global en ese vector ordenado. La posicién en la
que se encuentra el elemento se corresponde directamente con el identificador de fila local. Por lo
tanto, es posible computar esa expresién con un coste O(loga(n)), siendo n el niimero de elementos
del vector de rotameros asignados al procesador.

Notese que este formato permite gestionar la existencia de filas replicadas en diferentes procesa-
dores. Esta situacién permite que, diferentes procesos, puedan trabajar con rotdmeros comunes. En
realidad, conforme avance el proceso de optimizacion cabe esperar que muchos rotameros estén re-
plicados en diferentes procesos, ya que éstos son considerados como los mejores rotameros y tendran

una alta probabilidad de ser elegidos por la distribucién de probabilidad, en multiples procesadores.

6.4. Fases de la Aproximacién Distribuida

En esta seccién se detallan las principales fases de la aproximacion distribuida para la optimiza-

cién de proteinas, resumidas en la Figura 6-5.
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6.4.1. Fase Inicial

Esta fase es la encargada de la lectura de los datos relacionados con la optimizacién. Actualmente,
el usuario especifica el nimero de rotameros diferentes con el que trabaja cada procesador, para cada
una de las posiciones de la proteina. Dado que el niimero de rotdmeros determina la submatriz de
energia, esta aproximacion permite limitar el consumo de memoria de los procesadores.

En un futuro, se plantea la posibilidad de calcular de manera automatica el nimero de rotameros
a utilizar por cada procesador. Este valor podria ajustarse para aprovechar al maximo la memoria
del sistema en la que se realiza la ejecucion. De esta manera, el sistema podria adaptar su ejecucion
a las caracteristicas del entorno para permitir que los procesos de optimizacion local dispusieran de
la mayor informacién posible.

Esta fase también es la encargada de crear la distribucién de probabilidad inicial, en cada proceso,
encargada de la seleccion de los rotameros. Como se ha comentado anteriormente, esta distribucién

inicial indica que todos los rotameros son equiprobables, de acuerdo a la siguiente expresion:

1
- NR;

Pg; (6.5)

siendo Pg; el vector de probabilidades globales correspondiente a la i-ésima posicién de la pro-
telna y N R; el nimero de rotameros en dicha posicién. Por lo tanto, inicialmente se escogen tantos
rotdmeros aleatorios en cada posicién, del conjunto total de rotameros disponibles, como haya indi-
cado el usuario.

Por dltimo, esta fase realiza la lectura de datos y la creacién de las estructuras asociadas. Es
posible realizar la lectura de datos de forma eficiente, dado que cada procesador conoce los rotameros
con los que debe trabajar. Por lo tanto, tinicamente se deben leer y procesar las correspondientes
filas de la matriz de energias. Adicionalmente, para realizar una gestién eficiente de la memoria, se
realiza un pre-procesado tnico de la matriz de energias en disco, para generar informacién sobre el
numero de entradas no nulas de la matriz, correspondientes a cada rotamero/fila. Esta informacién
permite dimensionar los vectores (IA,JA y AR) con el tamano de memoria exacto para albergar la

informacién, lo que evita costosos aumentos de tamano de las estructuras de datos.

6.4.2. Optimizacién Local

Esta fase realiza fundamentalmente el proceso de Monte Carlo descrito en la Figura 6-2. A lo
largo de la optimizacion local se substituye, para cada una de las posiciones, el rotdmero actual por
otro de manera aleatoria. Si la nueva alternativa permite reducir la energia global de la proteina,
se acepta el cambio de rotdmero. Adicionalmente, cada procesador dispone de un vector de tamano
igual al nimero de rotameros globales que almacena la frecuencia de aparicién de cada rotamero en

las soluciones parciales. En este sentido, cada vez que se acepta una mutacion de un rotdmero, o se
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mantiene el rotdmero que ya estaba, se incrementa en una unidad su contador de frecuencia. Esto
permite la generacién progresiva de estadisticas sobre la bondad de los rotameros, determinada por

su tendencia a aparecer en las soluciones parciales.

6.4.3. Comunicacién de Estadisticas con Procesos

Tras el proceso de optimizacién local, llevado a cabo en cada procesador, se realiza una suma
colectiva del vector de frecuencias de manera que el resultado global de la suma esté disponible en

todos los procesadores, de acuerdo a la siguiente expresion:

P
Fgi =Y Fi, (6.6)
j=1

siendo F iz el vector local a cada procesador j que contiene la informaciéon de frecuencia de
aparicion de rotameros, para cada posicién i de la proteina, y F; el vector de frecuencia global
resultante, disponible en todos los procesadores. Para ello se utiliza la rutina MPI_All_reduce de
MPI que, en la misma operacion, realiza la comunicacion y la suma distribuida. Esta es la tnica
comunicacion que se realiza entre los elementos de proceso.

Como se puede observar, en lugar de implementar una estrategia basada en maestro-esclavo,
donde todos los procesadores envian la informacién a uno que calcula la suma y luego la distribuye,
se utiliza una aproximacion colaborativa. Ademads, nétese que la comunicacién involucra un vector
valores enteros, de tamano igual al niimero de rotameros globales, cuyo coste de almacenamiento y
envio se reduce a la mitad, comparado con los obtenidos al utilizar valores en doble precisién.

Posteriormente, es necesario transformar el vector de frecuencia global para que refleje una dis-
tribucion de probabilidad que capture el conocimiento adquirido durante el proceso de optimizacién

local, mediante la siguiente expresion:

o = p - nliters - npos
_ Iei

g

(6.7)

Py;

donde o representa el nimero total de mutaciones de rotameros evaluadas durante el proceso de
optimizacion local y Py, representa la distribuciéon de probabilidad de seleccién de rotdmeros para
la i-ésima posicién de la proteina, resultante de la optimizacion local.

Finalmente, es necesario combinar esta informacién con la distribucién de probabilidad de se-
leccion de rotameros ya existente. De esta manera es posible incorporar nuevo conocimiento a la
distribucién de probabilidad, de forma progresiva, tras cada proceso de optimizacién local. Esto se

consigue mediante la siguiente expresion:
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Péi = NRiGl k—1 i (6.8)
dim (P, + Pni)

donde Pgi representa la distribucién de probabilidad global de seleccién de rotameros, para cada
posicién ¢ de la proteina, en la iteracion k, obtenida a partir de la de la etapa anterior (Pg:l) y
normalizada a 1, para cada una de las posiciones de la proteina.

Mediante esta aproximacion, la realizacién de multiples iteraciones globales permite refinar la dis-
tribucién de probabilidad en base al conocimiento adquirido durante los procesos de optimizaciones

locales.

6.4.4. Calculo de la Nueva Distribucién de Rotameros

La distribucién de probabilidad computada en la etapa anterior permite, a cada procesador,
obtener los rotameros con los trabajara en la siguiente iteracion global. Para ello, en esta fase,
cada procesador elige N Ri rotdmeros diferentes, en cada posicion de la proteina, de acuerdo a la
distribucién de probabilidad. Esto permite que los procesadores tiendan a elegir buenos rotameros
pero, al mismo tiempo, la componente estocastica del proceso permite la posible selecciéon de nuevos
rotameros que puedan mejorar a los ya existentes.

En este sentido, el principal problema de esta fase se reduce a obtener n muestras diferentes de
una determinada poblaciéon de tamano N, donde n <= N. Para ello se utiliza una modificacién
del algoritmo DSS (Discrete Sequential Search) [134], disponible en la libreria UNURAN [135], para
permitir la obtencién de muestras no repetidas.

El método DSS realiza las siguientes acciones:

1. Genera un numero aleatorio entre 0 y 1 y lo multiplica por la suma de probabilidades de la

distribucién de probabilidad (1 para el caso que nos ocupa).

2. Se recorre el vector de probabilidades acumulando la suma en una variable, deteniendo el

proceso en el momento en el que se supera dicho valor.

Para evitar obtener muestras duplicadas, una vez que se obtiene un valor se establece su pro-
babilidad a 0. De esta manera, se evita que el método vuelva a escoger ese valor. Para verificar la
bondad del método DSS, con la modificaciéon dinamica de la distribucién de probabilidad para la
seleccién de valores diferentes, se ha realizado un experimento. Para ello, se ha considerado un vector
de 500 componentes con una distribucién Gaussiana de centro 250. Se han realizado 1000 iteracio-
nes en las que se muestrean 10 valores diferentes de manera simultanea, utilizando el método DSS
modificado. Ademds, se anota la frecuencia de aparicién de los valores muestreados para verificar si

la distribucién de probabilidad de obtencién de valores se asemeja a la distribucion original.
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Figura 6-7: Comparativa de distribuciones de probabilidad para la evaluacién de la bondad del
método DSS modificado para la seleccién de elementos no repetidos. La grafica muestra la frecuencia
de aparicién de cada uno de los elementos.

La Figura 6-7 compara graficamente la distribucién original con la distribucién de probabilidad
obtenida. Se puede observar que el método tiene un buen comportamiento. Obviamente, aumentar el
nimero de muestras provoca que la distribucién de probabilidad obtenida sea cada vez més diferente
de la original. En efecto, dado que las muestras obtenidas no admiten repeticiones, el caso extremo
de obtener 500 muestras diferentes de una poblacién de 500 valores, origina una probabilidad del
100 % de obtener cada uno de los elementos.

Una vez escogidos los nuevos rotadmeros que deben formar parte del nuevo proceso de optimizacion
local, es necesario realizar la carga de la informacion energética de los nuevos rotameros, lo que
implica acceder al disco para crear las nuevas estructuras de datos. De esta manera, finaliza una

iteracién global del proceso de optimizaciéon de proteinas.

6.5. Validacion Experimental

La validacién del sistema se ha llevado a cabo por parte del grupo del Prof. Jaramillo, utilizando
una proteina de tamarno razonable (101 posiciones y 4501 rotdmeros). Para ello se fijé el ntimero de
iteraciones locales a 100000, un nimero apropiado para este sistema, y se verificé la obtencién del
mismo minimo global (-461.78) con programas de optimizacién diferentes.

A continuacién se prob6 a recuperar el minimo global mediante reducciones dimensionales su-
cesivas. Para ello se utilizaron los siguientes parametros: N DIV, factor de reducciéon dimensional
empleado por los procesos, MIN R, niimero minimo de rotdmeros por posiciéon, para controlar el

efecto de posibles fluctuaciones y GITER, el nimero de iteraciones globales. En este estudio tni-
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NDIV 2 ) 10 20 30
MINR 25 50 25 50 50
MINIMO | -461.364 | -461.058 | -457.350 | -458.962 | -460.156

Tabla 6.3: Céalculo del minimo valor de energia, utilizando diferentes factores de reduccién dimen-
sional, con 10 iteraciones globales.

NDIV 2 5 10 15 30
MINR 1 25 25 25 50
MINIMO | -461.768 | -461.768 | -461.768 | -461.364 | -461.768

Tabla 6.4: Céalculo del minimo valor de energia, utilizando diferentes factores de reduccién dimen-
sional, con 100 iteraciones globales.

camente se consideraron los valores GITER = 10 y GITER = 100 para evaluar el comportamiento
del sistema. Las ejecuciones se han realizado empleando 10 procesadores.

La Tabla 6.3 muestra el minimo global obtenido por los procesos de optimizacién llevados a cabo
con diferentes factores de reduccién dimensional, realizando 10 iteraciones globales. De la misma
manera, la Tabla 6.4 realiza lo propio para las optimizaciones con 100 iteraciones globales.

A la vista de los resultados obtenidos, es posible extraer las siguientes conclusiones. En primer
lugar, aunque con 10 iteraciones globales la solucién obtenida se aproxima mucho al minimo global,
con 100 iteraciones globales se alcanza, practicamente en todos los casos, dicho minimo. El caso co-
rrespondiente a NDIV =2, MINR =1 y 100 iteraciones globales significa que es posible alcanzar
el minimo global trabajando con la mitad de la memoria RAM requerida por la proteina completa,
lo que supone un importante logro. Esta aproximacién permite, por lo tanto, optimizar proteinas
cuya informacién no cabe en una sola plataforma secuencial. Nétese ademas que, es posible tam-
bién alcanzar el minimo global con reducciones dimensionales mayores, aunque limitando el minimo

ntimero de rotdmeros por posicion.

6.6. Conclusiones

En este capitulo se ha descrito la creacién de una herramienta basada en Computacién de Altas
Prestaciones para la optimizacién de proteinas de propdsito especifico. Para ello, se ha realizado,
en primer lugar, una optimizacién del cédigo secuencial mediante la utilizacion de estructuras de
datos eficientes. El uso de técnicas de almacenamiento de matrices dispersas, combinado con métodos
eficientes que consideran la influencia de la jerarquia de memoria, ha permitido obtener importantes
ventajas. Por un lado, se ha conseguido reducir el tiempo de ejecucién de optimizaciones de proteinas,
hasta en un factor de 9.47, para el caso de proteinas de dimensién elevada. Por otra parte, se ha
conseguido reducir el consumo de memoria de la herramienta, requiriendo hasta un 18 % menos de

memoria, para casos de estudio de gran dimension.
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En segundo lugar, con el objetivo de abordar la optimizacién de proteinas de dimensién elevada,
cuyos requisitos de memoria pueden superar los disponibles en una sola maquina, se ha optado por
realizar una implementacién distribuida. De esta manera, se permite la utilizacién concurrente de
multiples procesadores para la optimizacién colaborativa de una proteina. Para ello se ha recurrido
a técnicas de almacenamiento matricial distribuido, y computaciéon paralela, para introducir un
proceso de reducciéon dimensional. De esta manera, se utilizan multiples procesadores que realizan
optimizaciones parciales de la proteina, trabajando con parte de los datos globales. Mediante el
intercambio periédico de informacién de estas optimizaciones, es posible lograr la optimizacién global
de la proteina. Esta aproximacién permite realizar el proceso de optimizacién, aunque la plataforma
computacional no disponga de suficiente memoria para la carga total de la matriz de energias.

En este sentido, la utilizacién de técnicas de Computacion de Altas Prestaciones, ha permitido

mejorar las herramientas existentes para la optimizaciéon de proteinas.
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Capitulo 7

La Computaciéon Basada en Grid

“What is the Grid? Well, there is a short answer, and
then there is a very long answer”. The Grid Café, CERN.

En este capitulo se realiza una introduccién a la Computacion en Grid. En primer lugar se analiza
brevemente la historia de la computacién cientifica que ha propiciado la aparicion de esta tecnolo-
gia. A continuacion se describen los objetivos que pretende alcanzar esta estrategia de computacion,
detallando los principales middleware desarrollados para dar soporte al concepto de Grid. Posterior-
mente, se describen con mayor detalle los dos middleware Grid que se han empleado para dar soporte
a las ejecuciones realizadas. Por un lado, el estandar de facto actual empleado para la construccion
de Grids, Globus Toolkit. Por otro lado, el middleware LCG-2 que, desarrollado en el marco de los
proyectos europeos LCG y EGEE;, soporta el mayor despliegue computacional en Grid existente en la
actualidad. Finalmente, se aborda la problematica de la seguridad en un entorno Grid, describiendo
los mecanismos ofrecidos por Globus que han servido como base para la infraestructura de seguridad

del sistema de Computacion en Grid desarrollado.

7.1. Antecedentes y Precursores

La evolucién de la ciencia siempre ha venido marcada por la necesidad de utilizar las maximas
prestaciones de los recursos de computacién existentes. De hecho, el incremento de la capacidad de
computo de los sistemas ha permitido abordar problemas de mayor envergadura.

En este sentido, la evolucién de la capacidad de cémputo ha venido marcada fundamentalmente
por la Ley de Moore, que establece que el nimero de transistores de los circuitos integrados se dobla
cada 18 meses aproximadamente. Por lo tanto, cada vez existen maquinas més potentes con mayor
capacidad de proceso. No es de extranar por tanto que un PC actual disponga de una potencia de

céomputo comparable a la de un supercomputador de la década anterior.
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La solucién tradicional que se ha utilizado para la ejecucién de las aplicaciones cientificas ha sido
una computacion centralizada de altas prestaciones, basada en un servidor central, al que se conectan
los usuarios para ejecutar sus aplicaciones. Estas médquinas multiprocesador de memoria compartida
sufren problemas de falta de escalabilidad, siendo equipos muy costosos que la mayor parte del tiempo
desaprovechan ciclos de reloj, ya que la demanda de potencia suele ser muy puntual. Una alternativa
que surge a los sistemas multiprocesadores viene dada por los sistemas multicomputador, dando
lugar a la computacién basada en clusters de PCs, que ofrecen un buen ratio coste/prestaciones para
la ejecucién de aplicaciones paralelas.

Una extensién al concepto de computacion basada en clusters de PCs es la llamada computacion
basada en Intranet, que permite el uso de los equipos de una organizacién para la ejecucién de traba-
jos secuenciales o paralelos por medio de una herramienta de control de la carga. Estas herramientas
permiten la ejecucion de tareas en los recursos de una organizacion para aprovechar los ciclos ocio-
sos de los procesadores. De esta manera, se consigue aumentar la productividad al realizar multiples
ejecuciones concurrentes en los recursos infrautilizados. Esta estrategia de computacién aprovecha
los recursos informaticos y facilita la escalabilidad al permitir anadir nuevas maquinas al sistema de
forma sencilla. Existe bastante software dedicado a esta filosofia de computacién, como Sun Grid
Engine [136] de Sun Microsystems, Condor [137] de la Universidad de Wisconsin, InnerGrid [138] de
GridSystems o Nimrod [61] de la Universidad de Monash.

Sin embargo, cuando el ambito de las aplicaciones atraviesa las fronteras de una tnica organiza-
cién, surgen una serie de problemas que no aparecen en la computacién basada en Intranet. El hecho
de trabajar con diferentes dominios de administracién, que pueden estar sujetos a diversas politicas
de seguridad, gestion y localizacion, supone un nuevo desafio para las estrategias de computacién.
Por lo tanto, la creacién de una infraestructura de computaciéon distribuida, que aglutine recursos

de diferentes centros geograficamente dispersos, requiere tecnologias y herramientas avanzadas.

7.2. Objetivos Principales

Con los recientes incrementos en el ancho de banda de las redes de comunicacién se impulséd
la idea de enlazar distintos recursos, geograficamente distribuidos, para crear una infraestructura
global de computacién conocida como el Grid [139, 140]. El término Grid fue acunado a mediados
de los 90 para proponer una infraestructura de computacién distribuida para la ingenieria y ciencia
avanzada [141].

Inicialmente, los conceptos y tecnologias relacionados con el Grid fueron desarrollados para per-
mitir la comparticién de recursos en las colaboraciones cientificas [142, 143]. La necesidad de este
tipo de colaboraciones no era tinicamente la comparticién de datos experimentales sino también apli-

caciones, recursos computacionales e instrumental especifico como telescopios y microscopios [141].
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Ante esta situaciéon emergieron multitud de aplicaciones precisando computacién y almacenamiento
de datos distribuido para la ejecucion de aplicaciones computacionalmente complejas, el acceso a
bancos de datos distribuidos, la visualizacién colaborativa de datos y la comparticién de instrumen-
tos. Por lo tanto, existia una demanda de comparticiéon de recursos coordinada para la resolucién de

problemas, en el marco de colaboraciones dindmicas, entre multiples instituciones [144].

En realidad, el Grid puede ser considerado como un servicio para la comparticién de potencia
computacional y de capacidad de almacenamiento, al igual que el Web es un servicio para la com-
particion de informacién a través de Internet. Por lo tanto, la computacion en Grid es una tecnologia
que permite la comparticiéon de recursos entre maquinas pertenecientes a dominios de administracién

diferentes de manera transparente, eficiente y segura.

La principal idea que subyace a las tecnologias Grid es ofrecer una interfaz homogénea y estandar
para poder acceder a los recursos. Estos recursos pueden ser maquinas de calculo como supercompu-
tadores, clusters de PCs o sistemas de almacenamiento, aunque también se pueden compartir fuentes

de informacién como bases de datos o incluso instrumentos cientificos.

Uno de los puntos importantes que ofrece esta tecnologia es que permite la interconexion de re-
cursos entre organizaciones diferentes respetando las politicas internas de seguridad, asi como todo
el software de gestion de recursos que ya disponga la organizacién. Ademds, las tecnologias Grid
permiten el uso colaborativo de diferentes recursos hardware para crear un conjunto de recursos
de computacién formado por equipos heterogéneos y geograficamente distribuidos. Mediante el em-
pleo de esta tecnologia es posible superar los limites computacionales de una unica organizacién,

accediendo a nodos de cémputo de otras entidades.

Es bastante habitual, cuando se habla de las tecnologias Grid, establecer una analogia con la red
eléctrica [145]. Cuando un usuario conecta cualquier aparato a la red eléctrica rara vez se preocupa
de dénde proviene la energia que va a consumir, simplemente recibe un servicio: la energia eléctrica.
Andlogamente, si un usuario desea realizar algin cémputo intensivo podria acudir al Grid para
solventar esa necesidad, mediante la utilizacién de un servicio de cémputo en el que la ejecucién se
realice de manera descentralizada. En este sentido, el usuario tendria acceso al servicio que necesita

de manera transparente.

En realidad, tanto la red eléctrica como los objetivos fundamentales de la Computacién en Grid
cumplen cuatro caracteristicas fundamentales. En primer lugar, por debajo existe una infraestruc-
tura. Asi como en la red eléctrica se interconectan diferentes plantas generadoras de energia, en
el Grid se interconectan recursos de computacién como PCs, estaciones de trabajo o servidores de
almacenamiento. En segundo lugar, en ambos casos se pretende establecer un acceso transparente,
es decir, el usuario receptor del servicio no ha de preocuparse sobre qué planta suministra la energia
eléctrica, o qué ordenador esta realizando los célculos, ya que el Grid se encargaria de resolver todos

los detalles de implementacién. En tercer lugar, ambas redes tratan de ser accesibles, es decir, que
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el acceso a ellas sea posible desde la mayor parte del planeta. La red eléctrica, estd muy extendida
por la mayor parte de los paises mientras que el Grid trata de conseguir que los recursos de compu-
tacion sean accesibles desde diferentes plataformas, incluyendo PCs de sobremesa, PDAs, o teléfonos
moéviles. Finalmente, en ambos casos se obtiene un servicio. En el caso de la red eléctrica se obtiene
electricidad mientras que en el Grid se obtiene un servicio de computacion. Obviamente, al recibir
un servicio es posible que se genere un cargo por parte de la entidad que ha ofrecido los recursos de
computacién, lo que se conoce en la bibliograffa como economia de Grid [146].

Es importante destacar que, en la actualidad, esta visién idilica del Grid todavia no ha sido
alcanzada plenamente. Sin embargo, se estan llevando a cabo importantes labores de investigacion
para alcanzar los principales objetivos de las tecnologias Grid. Por lo tanto, es importante conocer
la trayectoria de los principales proyectos de investigacion relacionados y el estado actual de esta

tecnologia.

7.3. Estado del Arte en Computacion en Grid

En la actualidad existen multitud de proyectos relacionados con las tecnologias Grid. Entre los
proyectos desarrollados en EE.UU. cabe citar PPDG (Particle Physics Data Grid Collaboratory Pi-
lot) que trata de desarrollar y poner en produccién un despliegue Grid para integrar verticalmente
aplicaciones especificas de experimentos nucleares y de fisica de altas energias. Otro proyecto im-
portante, en cuanto a entidades involucradas y nivel de financiacién recibida, es el GriPhyN (Grid
Physics Network) encargado del desarrollo de tecnologias Grid para dar soporte a proyectos cien-
tificos y de ingenieria que se encargan de recolectar y analizar conjuntos de datos distribuidos del
orden de petabytes. Ambos proyectos estdn enmarcados en el drea de fisica de particulas pero exis-
ten otros dedicados a implantar esta tecnologia en otros campos de la ingenieria. Este es el caso del
proyecto NEESit (Enabling the Network for Earthquake Engineering Simulation), que interconecta
una serie de centros a lo largo de EE.UU para colaborar en la simulacién y en la prediccién de terre-
motos. Por ultimo, es interesante destacar también el proyecto TeraGrid, financiado por la National
Science Foundation (NSF) y dedicado a la construccién y el despliegue de la mayor infraestructura
distribuida para investigaciones cientificas.

En Europa, la Unién Europea ha definido las tecnologias Grid como un &rea prioritaria para su
desarrollo en el 6° y 7° Programa Marco, los instrumentos financieros de la investigacion europea
competitiva de mayor relevancia. Ademds, existen multitud de proyectos de investigacién, tanto
dedicados al desarrollo de middlewares Grid como en la aplicacién del Grid en miltiples campos de
la ingenieria.

El proyecto CrossGrid, finalizado en 2005, investigé en el uso de las tecnologias Grid en las

aplicaciones interactivas, es decir, que requieren interactuar con el usuario durante su ejecucién. Este
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tipo de aplicaciones, que pueden ser ademas computacionalmente intensivas e involucrar enormes
cantidades de datos, requieren un tiempo de respuesta acotado, lo que impone una problemética
adicional.

En el ano 2000 comenzé el proyecto EDG (European DataGrid) bajo el programa comunitario IST
(Information Society Technologies) coordinado por el CERN (Centre Européen pour la Recherche
Nucléaire), el laboratorio Europeo para el estudio de fisica de particulas. El principal objetivo de
este proyecto fue la construccién de una infraestructura de computacién de nueva generacién que
proporcionase computacion intensiva, permitiendo el analisis de grandes bases de datos de manera
distribuida a través de multiples comunidades virtuales. Este proyecto finaliz6 satisfactoriamente a
finales de Marzo 2004 y gran parte del desarrollo realizado en el mismo sirvié como punto de partida
para el proyecto LCG [64].

El proyecto LCG (Large Hadron Collider Computing Grid Project) comenzé en 2004 con el
objetivo de desarrollar toda la infraestructura de computacién necesaria para la simulacion, el pro-
cesado y el andlisis de los datos proporcionados por el Large Hadron Collider (LHC), el acelerador
de particulas mas potente del mundo que actualmente esta siendo construido en el CERN. Cuando
el LHC esté completamente operativo, proporcionard el soporte para la realizacién de experimentos
de més de 5000 cientificos en 500 centros de investigacién y universidades a lo largo del mundo. Se
estima que el andlisis de todos los datos generados, incluidas las comparaciones con las simulaciones
teodricas, requerird del orden de 100000 CPUs, teniendo en cuenta las capacidades de un PC actual.
Obviamente, un solo centro no puede absorber tal capacidad de computo y, por lo tanto, el proyecto
LCG trata de construir la infraestructura que permita distribuir todo el proceso de cédlculo a través
de multiples centros geograficamente distribuidos. En este sentido, este proyecto centra sus esfuerzos
en el desarrollo de un middleware Grid enfocado al area de la fisica de altas energias.

A la vista del potencial ofrecido por el Grid, surgié la necesidad de crear una infraestructura para
la utilizacién del Grid en otros campos de la ingenieria como, por ejemplo, la biomedicina, geofisica,
modelizacion climatica, nanotecnologia, astronomia, etc.

En este sentido el proyecto europeo EGEE! (Enabling Grids for E-sciencE) tomé como punto de
partida todo el conocimiento generado en los proyectos EDG y LCG. Finalizado en 2006, su prin-
cipal objetivo fue el desarrollo de una infraestructura Grid disponible para la comunidad cientifica
las 24 horas del dia. Este proyecto aglutiné a expertos de més de 27 paises y proporciond, a los
investigadores en el a&mbito académico y la industria, el acceso a miltiples recursos computacionales
independientemente de su localizacion geografica. Debido a los buenos resultados obtenidos el pro-
yecto fue renovado (EGEE-2) durante dos anos més. Actualmente aglutina a 90 instituciones de 32
paises, convirtiendo a EGEE en el proyecto de Computacién en Grid més ambicioso actualmente.

Uno de los principales objetivos del proyecto EGEE se centra en atraer el interés de nuevas

1Como curiosidad, inicialmente se denominé Enabling Grids for E-science in Europe, pero la posterior participacién
de socios extracomunitarios propicié el cambio de denominacién.
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Figura 7-1: Distribucién geografica de los recursos computacionales disponibles en el marco de los
proyectos LCG y EGEE (Mayo, 2007).

comunidades de usuarios hacia las tecnologias Grid. Este proyecto pretende concentrarse en tres

4reas clave:

s Construir un Grid consistente, robusto y seguro que atraiga recursos de computacién adicio-

nales por parte de diferentes organizaciones.

= Mejorar y mantener de manera continuada el middleware Grid para ofrecer un servicio confiable

a los usuarios.

= Atraer a nuevos usuarios, tanto industriales como cientificos, y asegurarse de que reciben un

entrenamiento y un soporte adecuado.

En la actualidad, el proyecto EGEE comparte la infraestructura de recursos computacionales de
LCG. La Figura 7-1 muestra un mapa con la distribucién actual de las maquinas disponibles en esta
infraestructura Grid. Por lo general, al conjunto de recursos de computacion de un Grid se le suele
denominar testbed.

En este sentido, cada centro de investigacién aporta un conjunto de recursos al testbed de EGEE
y el acceso a los mismos se realiza de manera organizada. En realidad, el objetivo principal de las
tecnologias Grid es integrar, virtualizar y gestionar los recursos y servicios dentro de Organizaciones

Virtuales (VO) distribuidas, heterogéneas y dindmicas a través de diferentes organizaciones fisicas.
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Figura 7-2: Estructura de una Organizacién Virtual que aglutina usuarios y recursos de diferentes
organizaciones fisicas.

Tal y como se muestra en la Figura 7-2, una organizacién virtual engloba un conjunto de indi-
viduos y recursos computacionales que permiten la resolucién de problemas de manera colaborativa
u otros propésitos. Las organizaciones virtuales proporcionan el contexto adecuado para vincular a
los usuarios un conjunto de recursos. La comparticién de recursos dentro de una VO es altamente
controlada, donde los proveedores y consumidores de recursos estan claramente diferenciados. En la
actualidad existen diversas VOs en el marco de EGEE. La mayoria de ellas estdn relacionadas con
la fisica de particulas, aunque existen otras nuevas para realizar colaboraciones en campos como la

biomedicina, quimica computacional, sismologia, etc.

En Espana, la iniciativa IRISGrid [147] surgi6 en el afio 2002 con el objetivo de coordinar a
nivel académico y cientifico a los grupos de investigacion interesados en el desarrollo, implantacién
y aplicacién de las tecnologias Grid. Ademads de las labores puramente de coordinacién, IRISGrid
tiene como objetivo crear la infraestructura Grid nacional que permita el uso de esta tecnologia en
aplicaciones diversas y el desarrollo e innovacién en este campo. Actualmente, en la iniciativa IRIS-
Grid participan 23 grupos, centros e institutos de investigacion de Espana. Esta iniciativa pretende
unir recursos distribuidos geograficamente para que los grupos involucrados tengan un testbed que

soporte la investigacién en cualquiera de las areas de aplicacién del Grid.

Por lo tanto, el campo de las tecnologias Grid es un campo muy activo que se encuentra de
actualidad ya que su espectro de aplicacién abarca miiltiples areas de la ciencia y la ingenieria. En ese
sentido, existen multiples proyectos relacionados con el desarrollo de middlewares Grid, como Polder
[148], desarrollado en la Universidad de Amsterdam, o Condor [137], desarrollado en la Universidad
de Wisconsin. Sin embargo, en los tltimos afios Globus Toolkit [149, 150] se ha convertido en el
estandar de facto para el despliegue de Grids computacionales, principalmente por la adopcién en

sus ultimas versiones de protocolos estandares y abiertos para el desarrollo de sus componentes.

- 113 —



7.4. La Alianza Globus y el Middleware Globus Toolkit Capitulo 7. La Computacion Basada en Grid

7.4. La Alianza Globus y el Middleware Globus Toolkit

La alianza Globus [151] es una comunidad de organizaciones e individuos que desarrollan tecnolo-
gias fundamentales para el Grid. Para esta alianza, un Grid permite a los individuos la comparticién
de potencia computacional, bases de datos, instrumentos y otras herramientas on-line de manera
segura, a través de las barreras institucionales o geograficas sin sacrificar la autonomia local. El
consorcio Globus, formado tanto por académicos como por grandes empresas como HP, IBM e Intel,
se encarga en gran parte del desarrollo de cédigo abierto de Globus Toolkit (GT) junto con una gran
comunidad de usuarios.

GT es una herramienta de libre distribuciéon que permite la creacién de Grids, facilitando la
comparticion de recursos computacionales de manera segura, a través de diferentes organizaciones,
sin sacrificar la autonomia local de los diferentes dominios de administracién que integren el Grid
[144, 152]. Este paquete incluye servicios y librerfas para la monitorizacién y gestion de recursos asi
como para la seguridad y gestién de ficheros. En un entorno de multiples organizaciones aparece
el problema de la heterogeneidad, donde existen ordenadores de arquitecturas diferentes y redes de
datos diversas, que pueden dar lugar a problemas de incompatibilidad.

GT ha sido disenado para eliminar los principales obstaculos que surgen de una colaboracion
entre organizaciones. Los principales servicios, interfaces y protocolos que ofrece Globus permiten a
los usuarios el acceso a los recursos remotos como si se trataran de recursos locales, al mismo tiempo
que preserva el control local sobre quién y cuando se accede a los recursos compartidos.

La versién 1.0 de Globus (GT1) [149] aparecié en el ano 1998. La versién 2.0 (GT2) estuvo dis-
ponible en el ano 2002. Globus Toolkit 3.0 (GT3) [153] aparecid en el ano 2003 y, la més reciente,
la versién 4.0 (GT4) [150] apareci6 en el ano 2005. Inicialmente, tanto GT1 como GT2 empleaban
interfaces propietarias para la comunicacién entre los diferentes servicios aunque generalmente se im-
plementaban utilizando protocolos esténdares como LDAP (Lightweight Directory Access Protocol),
HTTP (Hypertext Transfer Protocol) o FTP (File Transfer Protocol). La aparicién de GT2 supuso
la adopcién de Globus Toolkit por parte de numerosos proyectos de investigacién relacionados con
el Grid, y se convirtié automaticamente en un estandar de facto para el despliegue de Grids compu-
tacionales. Con el lanzamiento de GT3 se realizé un acercamiento de este software a la tecnologia de
Servicios Web (Web Services, WS) [154] con el objetivo de exponer interfaces y comunicacién basada
en protocolos estandar para la interaccion entre diferentes servicios. GT4 representé un importante
avance en términos de funcionalidad, conformidad a estdndares y usabilidad.

En este sentido, la aparicion de GT4 ha marcado una clara diferencia entre los servicios exis-
tentes anteriormente en GT2 (conocidos ahora como pre-Web Services (pre-WS)) y los servicios
ofrecidos por GT4 basados en interfaces estandar (Web Services). No obstante, dada la cantidad de
herramientas desarrolladas que utilizan los servicios de GT2, todavia hoy se siguen manteniendo los

servicios pre-WS por compatibilidad.
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Figura 7-3: Diagrama de los principales componentes de GT4 en cada una de las cuatro areas
principales.

7.4.1. Componentes Principales de Globus Toolkit

La Figura 7-3 muestra los principales componentes ofrecidos por GT en cada una de las principales
areas involucradas en el Grid: Seguridad, Gestién de Datos, Gestién de la Ejecucion y Servicios de
Informacién. En ella se observa como se realiza una distinciéon entre los componentes heredados de
GT?2, que no estdn orientados a servicios, y los més recientes incluidos en GT4. A continuacién se

detalla brevemente la funcionalidad ofrecida en cada una de estas areas:

Gestion de Recursos

El servicio GRAM (Globus Resource Allocation Manager) simplifica el uso de sistemas remotos
proporcionando una interfaz estdndar para la ejecucién de tareas en ellos. GRAM reduce el niimero
de mecanismos necesarios para el uso de recursos remotos ya que cada sistema puede emplear, a
priori, multitud de mecanismos de gestiéon como planificadores locales, gestores de colas o sistemas
de reservas diferentes (Local Resource Management System, LRMS). De esta manera, el usuario y
desarrollador de aplicaciones inicamente ha de conocer los servicios que ofrece GRAM, en lugar de
conocer los mecanismos particulares necesarios para interactuar con los LRMS para la ejecucién de
aplicaciones en cada una de las maquinas del Grid. Notese en la Figura 7-3 que se distingue entre el
servicio pre-WS GRAM, desarrollado originalmente en GT2, y el servicio WS GRAM, desarrollado
en GT4.
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Servicios de Informacién

Este apartado incluye al servicio MDS (Monitoring and Discovery Service) [155], encargado de
proporcionar informacién sobre los recursos existentes en un Grid. Este servicio proporciona un me-
canismo estandar para la publicacién y el acceso a la informacién de los recursos computacionales.
La implementacién de MDS, como componente pre-WS (MDS2), involucra la existencia de una es-
tructura jerarquica compuesta por dos elementos principales. Por un lado esta el servicio GRIS (Grid
Resource Information Service) [155], encargado de la recopilacién de informacién en un recurso. Por
otro lado, el servicio GIIS (Grid Index Information Service) [155] permite la creacién de un direc-
torio de informacién agregada que aglutina los datos recopilados por parte de multiples servidores
GRIS. El servicio MDS2 utiliza el protocolo LDAP para el acceso a la informacién publicada tanto
por el recurso computacional como el servidor GIIS. En GT4, el servicio MDS4 es un servicio Grid
que proporciona la informacién en formato XML a través de las interfaces requeridas empleando el
lenguaje de consulta XPath (XML Path Language) [156].

La importancia del servicio MDS radica en que permite publicar el estado de los recursos de un
Grid como puede ser la carga del procesador, la memoria disponible, el sistema operativo, asi como

informacién proporcionada por los LRMS instalados en el recurso.

Gestion de Datos

La gestion de datos incluye la habilidad de acceder y gestionar los datos dentro de un entorno
Grid. Este médulo incluye el componente GridFTP, encargado de realizar transferencias de datos
seguras y de altas prestaciones entre los recursos computacionales de un Grid. GridFTP es un
protocolo de transferencia de datos basado en el conocido protocolo FTP, y optimizado para redes
de drea extensa (WANSs) con grandes anchos de banda.

Adicionalmente, el Servicio de Transferencia Confiable (Reliable File Transfer, RFT) permite
almacenar el estado de las transferencias en una base de datos para permitir cierta tolerancia a

fallos y continuidad en el servicio.

7.4.2. Mecanismos de Seguridad Basados en Globus: GSI

Los aspectos de seguridad dentro de un Grid computacional son realmente importantes, dado
que involucra el acceso a recursos de diferentes organizaciones. Para ello, en esta seccién se repasa
brevemente los principales conceptos de seguridad que posteriormente serdan empleados por el sistema
de Computacién en Grid desarrollado.

En primer lugar, es importante realizar un proceso de autenticacion que verifique la identidad
de todos los participantes en el Grid, ya sean usuarios, recursos computacionales o servicios Grid.

En segundo lugar, se debe garantizar que los recursos inicamente sean accedidos por usuarios con
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ese privilegio y, por lo tanto, debe producirse un proceso de autorizacion. Notese que la autorizacion
estd estrechamente ligada a la autenticacién, puesto que antes de conceder un permiso de acceso es
necesario verificar la identidad del cliente.

En tercer lugar, a menudo es imprescindible garantizar la privacidad en la comunicacion entre
un cliente y el servicio al que accede, de manera que ésta inicamente sea entendible por ambos. Si
una tercera persona consigue interceptar un mensaje entre ambos no debe ser capaz de entender
el contenido de la conversacién. Finalmente, la propiedad de integridad garantiza que el mensaje
transmitido llegue al destinatario tal y como fue enviado por el cliente. Por lo tanto, si una tercera
persona consigue introducir alguna modificacién en el mensaje, el destinatario debe poder detectar
que ha sido modificado desde que fue enviado.

Para poder dar una respuesta a los problemas de seguridad que surgen en un Grid, GT incluye una
capa de seguridad denominada GSI (Grid Security Infrastructure) [157, 158]. GSI utiliza los conceptos
de criptografia de clave publica, también conocida como criptografia asimétrica. La funcionalidad

ofrecida se puede resumir en tres puntos:

= Ofrecer servicios de comunicacién segura, autenticada y confidencial, entre los elementos de

un Grid computacional.

= Soportar esquemas de seguridad a través de las diferentes organizaciones involucradas en un

Grid, descartando la creacién de un sistema de seguridad gestionado de manera central.

= Permitir la identificacién unica para los usuarios del Grid, incluyendo la delegacién de creden-

ciales entre recursos.

Criptografia de Clave Publica

La criptografia es el arte o ciencia de cifrar y descifrar informacién utilizando técnicas mate-
maticas que hagan posible el intercambio de mensajes de manera que sélo puedan ser leidos por
las personas a quienes van dirigidos. Especificamente, la criptografia de clave publica o criptografia

asimétrica [159] estd basada en la utilizacién de dos claves diferentes:
= Clave Privada. Esta clave debe ser conocida tnica y exclusivamente por su propietario.
= Clave Publica. Esta clave es conocida por cualquier usuario.

Si se utiliza cualquiera de ellas para cifrar un documento, la otra clave es la tnica que se puede
utilizar para descifrar el contenido. El mecanismo de comunicacién segura entre emisor y receptor se
realiza empleando el esquema que se observa en la Figura 7-4. El emisor utiliza la clave publica del
receptor, conocida por todos, para cifrar el mensaje. Dicho mensaje inicamente podra ser descifrado
empleando la clave privada del receptor y, por lo tanto, se garantiza que el receptor es el 1inico que

puede acceder al contenido del mensaje.
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Figura 7-4: Utilizacién de las claves en criptografia de clave publica para garantizar la privacidad en
la conversacién.

Con el objetivo de poder garantizar la identidad de las partes involucradas en un Grid se utiliza

el concepto de certificado digital.

Certificados Digitales

Un certificado digital es un documento electrénico que certifica el vinculo entre un usuario y su
clave publica. Este documento viene firmado por una Entidad Certificadora (Certification Authority,
CA) que da fe de la identidad del propietario de la clave.

Cualquier usuario del Grid debe disponer de un certificado de usuario que lo identifica de manera
univoca debido a la existencia de una entidad certificadora que asi lo asegura. Es importante destacar
que, en ultima instancia, se trata de un proceso en el que se debe confiar en una o varias entidades
certificadoras que garantizan la identidad de los usuarios.

El certificado de usuario viene codificado en el formato estdndar X.509 [160] que contiene, entre

otros, los siguientes campos:

s Identidad: Es el nombre del usuario codificado como un Nombre Distinguido (Distinguished
Name, DN) para que sea tinico. Estd compuesto por una lista de valores separados por coma en
los que se indica, entre otros, la Organizacién (O), la Unidad de Organizacién (Organizational

Unit, OU), el Nombre Comun (Common Name, CN) y el pais (C).

= Clave publica del usuario: Incluye tanto la clave como la informacion acerca del algoritmo

empleado para generarla.
s Identidad del emisor: Corresponde al DN de la CA que firmé el certificado.

= Firma digital: El certificado incluye una firma digital de toda la informacion del certificado

para garantizar que la informacién incluida no ha sido modificada.
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La Figura 7-5 muestra un ejemplo de certificado digital X.509 perteneciente al usuario con DN:
“C=ES, O=UPV, OU=GRyCAP, CN=German Molto”.
En realidad, no solo los usuarios disponen de un certificado sino también los recursos compu-

tacionales. De esta manera, es posible garantizar la autenticidad de los maquinas involucradas en un

Grid.

En GSI, como medida de seguridad adicional, la clave privada va cifrada con una contrasena que
tnicamente debe ser conocida por su propietario. Esta situacién implica que cada vez que se realizara
una autenticacion, seria imprescindible que el usuario teclease su contrasena para disponer de acceso
a la clave privada. Como se puede observar, esta situaciéon no es practica en un entorno donde la
autenticacién es un mecanismo frecuente. Para poder solventar este problema, GSI implementa un

mecanismo de delegacion de credenciales a un certificado prozxy.

Un proxy no es mas que un certificado de usuario con un tiempo de validez limite cuya caracteris-
tica principal radica en que estd firmado por las credenciales del usuario que lo crea. De esta manera,
se consigue que el usuario delegue sus credenciales al proxy durante el tiempo de vida de éste tltimo.
Con esta estrategia se consigue que el usuario unicamente tenga que introducir la contrasena para
acceder a la clave privada en la creacion del proxy y no cada vez que se accede a un recurso, proceso

que se conoce como identificacién unica (single sign-on).

La Figura 7-6 resume de manera esquematica los pasos a realizar para obtener un certificado
digital de usuario, y el correspondiente proxy, para trabajar en un despliegue Grid basado en Globus.
En primer lugar, el usuario genera una solicitud de certificado ademas de una clave privada que
tinicamente debera ser conocida por él. A continuacion presenta dicha solicitud ante una Autoridad
de Registro (Registration Authority, RA) junto con un documento que garantice la identidad del
usuario, como por ejemplo un DNI (Documento Nacional de Identidad). La RA valida la solicitud
del usuario dando fe de que la peticién ha sido sometida por el usuario que dice ser, y autoriza la
emisién del certificado a la entidad certificadora. La CA firma la solicitud del certificado del usuario
y le hace entrega del mismo. A partir de este momento, el usuario dispone de un certificado védlido
para trabajar en un Grid. Opcionalmente, el usuario puede solicitar su pertenencia como miembro
de una Organizacién Virtual (VO) para poder disponer de acceso a los recursos que formen parte
de dicha VO. Una vez confirmada el alta, el usuario procede a crear un proxy mediante el cual se
realiza el acceso a los recursos computacionales, y que identifica al usuario durante el periodo de
vida del proxy. Es posible encontrar una descripciéon mas detallada de la funcionalidad ofrecida por
GSI en [161].

Globus Toolkit no es el tinico middleware Grid existente en la actualidad. Sin embargo, ha
sido el marco de referencia de desarrollos posteriores llevados a cabo por diferentes proyectos de
investigacién. Entre ellos, las infraestructuras Grid de produccién tienen como objetivo el despliegue

de recursos computacionales disponibles para la comunidad cientifica 24 horas al dia. A continuacién
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Certificate:
Data:
Version: 3 (0x2)
Serial Number:
44:ec:4a:cd:00:01:00:00:00:cf
Signature Algorithm: shalWithRSAEncryption
Issuer: C=ES, ST=Valencia, L=Valencia, 0=UPV, 0U=GRyCAP, CN=GRyCAP-UPV CA
Validity
Not Before: Jun 12 15:24:40 2006 GMT
Not After : Jun 12 15:34:40 2007 GMT
Subject: C=ES, 0=UPV, 0U=GRyCAP, CN=German Molto
Subject Public Key Info:
Public Key Algorithm: rsaEncryption
RSA Public Key: (1024 bit)

Modulus (1024 bit):
00:c0:35:17:e6:26:7d:47:97:02:7a:66:c5:63:62:
ad:85:d4:ec:2f:d8:7d:10:8f:d5:ef:aa:a2:b9:eb:
24:83:0c:49:31:6f£:£6:b6:7b:bd:49:62:60:54:ab:
€9:02:05:5a:a3:7d:a4:55:66:fd:£fd:fb:97:cb:bb:
11:40:b0:1a:b4:51:d6:63:57:bc:32:10:3a:ca:0a:
bd:4f:2b:db:b5:60:61:a8:1e:4d:b4:74:bf:df:a6:
e7:33:14:e0:5¢:58:36:6b:37:04:d7:11:09:93:c3:
d6:db:17:1d:b8:b9:08:6a:62:33:8b:22:82:8e:3c:
£8:18:5d:ed:3b:d8:5d:91:1f

Exponent: 65537 (0x10001)

X509v3 extensions:
X509v3 Subject Key Identifier:
96:EF:A8:08:08:B0:43:EA:CD:90:54:21:06:9E:7A:66:24:0C:2B:99
X509v3 Authority Key Identifier:
keyid:8C:54:A2:65:CA:D8:77:79:77:D9:1B:4A:E1:52:E3:90:36:FA:DC:B9

DirName:/C=ES/ST=Valencia/L=Valencia/0=UPV/0U=GRyCAP/CN=GRyCAP-UPV CA

serial:79:7D:53:98:BA:B2:F1:B0:4A:C0:6C:2F:41:D1:01:E6

X509v3 CRL Distribution Points:
URI:http://ra/CertEnroll/GRyCAP-UPVY,20CA.crl
URI:file://\\ra\CertEnroll\GRyCAP-UPV’,20CA.crl

Authority Information Access:
CA Issuers - URI:http://ra/CertEnroll/ra_GRyCAP-UPVJ,20CA(1).crt
CA Issuers - URI:file://\\ra\CertEnroll\ra_GRyCAP-UPV/,20CA(1).crt

Signature Algorithm: shalWithRSAEncryption
13:03:d8:db:82:38:14:75:69:23:7f:6a:01:da:b6:10:0a:24:
89:ce:4f:ae:f6:7a:51:40:ea:0b:83:94:69:40:b0:5f:2f:a3:
fa:18:13:65:10:58:39:70:6a:5b:2f:e0:27:cc:e5:33:78:99:
51:e0:75:5e:0e:e3:4f:41:cc:ce

Figura 7-5: Ejemplo de certificado digital de usuario X.509.
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Figura 7-6: Diagrama de obtenciéon de un certificado digital de usuario y posterior creaciéon de un
proxy.

se describe brevemente el middleware desarrollado en el marco del proyecto LCG, denominado LCG-2

y que actualmente constituye la infraestructura Grid de produccién mas grande del mundo.

7.5. Infraestructuras Grid de Produccién: LCG-2

En la actualidad, el importante avance realizado en los principales proyectos europeos relacio-
nados con la Computacién en Grid (EDG, LCG y EGEE) ha permitido el despliegue y puesta en
produccion de una infraestructura Grid a gran escala. Los objetivos iniciales inclufan el despliegue
de componentes que pudieran procesar la ingente cantidad de informacién obtenida por el acelera-
dor de particulas LHC. Posteriormente, el proyecto EGEE ampli6 el espectro a otros campos de la
ciencia y de la ingenieria. Tanto LCG como EGEE comparten actualmente la misma infraestructura
computacional y, por lo tanto, es comtun hablar indistintamente de recursos pertenecientes a LCG o
a EGEE.

El middleware LCG-2 pretende dar solucién a la problemédtica del despliegue y utilizacién de
una infraestructura de tales caracteristicas. Este software es el instalado en los centros que aportan
recursos a esta infraestructura Grid que, actualmente, abarca mas de 170 centros a lo largo del
mundo, aunque principalmente situados en Europa.

Los usuarios de una infraestructura Grid basada en LCG-2 se agrupan en diferentes VOs. Ac-
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Figura 7-7: Arquitectura general del middleware LCG-2.

tualmente, las VOs mantienen una correspondencia directa con proyectos relacionados con los expe-
rimentos llevados a cabo con el LHC, como por ejemplo ALICE, ATLAS, CMS y LHCb. Ademaés, en
el marco del proyecto EGEE se han incluido algunas VOs adicionales, como BIOMED, que agrupa
a la comunidad de usuarios que realizan investigaciones en el campo de la biomedicina.

La Figura 7-7 muestra un esquema de la arquitectura general del middleware LCG-2. A conti-
nuacion se describen los principales componentes encontrados en un despliegue LCG-2. Como norma
general, cada servicio corresponde a una maquina diferente, aunque es posible combinar varios ser-

vicios en una misma maquina:

= User Interface (UI). Es el punto de entrada a un Grid basado en LCG-2 donde el usuario
dispone tanto de su certificado personal como de su clave privada. Desde un Ul el usuario puede
ser autenticado y autorizado para acceder a los recursos de LCG-2. Las principales acciones
que pueden realizarse desde un Ul son: lanzamiento de trabajos para su ejecucion; obtener un
listado de maquinas disponibles para ejecutar un trabajo; averiguar el estado de los trabajos
y cancelarlos; obtener el resultado de aquellos finalizados y gestionar ficheros y réplicas para

ser almacenadas en el Grid.

= Resource Broker (RB). Este servicio se encarga de recibir las peticiones de ejecucién de
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trabajos desde los Ul y gestionar su ejecucién en los diferentes elementos de computacién (CE).
Para ello debe consultar el estado del Grid al Sistema de Informacién (IS). Este servicio es, por
tanto, el encargado de realizar la distribucién de la carga computacional entre los diferentes

recursos del Grid. En un despliegue LCG-2 pueden haber miltiples RBs.

= Computing Element (CE). Este servicio representa a un elemento de computacién encar-
gado de recibir solicitudes de ejecucién de trabajos. Un CE viene identificado por una cadena
que referencia a una determinada cola de ejecucién en la maquina. Un ejemplo de CE es el

siguiente:

ramses.dsic.upv.es:2119/jobmanager-pbs-biomedg

Diferentes colas sobre una misma maquina son consideradas diferentes CEs. Por lo general,
este servicio se instala en mdquinas que constan de un gestor de trabajos (LRMS) para poder
asignar las tareas recibidos a los diferentes nodos de computaciéon (Worker Nodes). El ejemplo
maés claro consiste en instalar el CE en el nodo principal de un cluster, donde los nodos internos

de calculo son WN.

= Worker Node (WN). Este servicio se encarga de gestionar la ejecucién de los trabajos
recibidos por un CE. Por lo general, los WN disponen de conectividad a la red, permitiendo

el acceso a otros servicios.

= Storage Element (SE). Este servicio proporciona un acceso uniforme a los recursos de alma-
cenamiento. Un SE puede controlar desde simples servidores de disco, arrays de disco de tama-
no medio e incluso dispositivos de almacenamiento masivo. Por lo general, cada organizacion
que aporta recursos de computacion a LCG-2 también comparte espacio de almacenamiento

ofreciendo un SE para el almacenamiento temporal de ficheros.

= Logging & Bookkeeping (LB). El LB permite almacenar la evolucién del estado de los
trabajos a lo largo del ciclo de vida. Por ello, las diferentes fases que atraviesa un trabajo son
registradas por este servicio. Esta informacién puede ser accedida tanto por el usuario como

por otros servicios para conocer en todo momento la evolucién de las tareas.

= LCG File Catalog (LFC). En LCG-2 los ficheros de datos pueden estar replicados en dife-
rentes SE e, idealmente, no es necesario que los usuarios conozcan la localizacién de los mismos.
LFC proporciona un catalogo que permite gestionar las replicas de los ficheros asi como la tra-
duccién entre nombres légicos (Logical File Names (LFN)), independientes de la localizacién y
los nombres fisicos (Storage Uniform Resource Locator (SURL)), que identifican el SE donde

se almacena.
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Type = "job";
StdOutput = "stdout.std";
OutputSandBox = {

"stdout.std",

"stderr.std"
};
StdError = "stderr.std";
Executable = "LCGExecutionWrapper.sh";
Arguments = "-x 10 -y 10 -m 1r95_1r00 ";
InputSandBox = "/tmp/LCGExecutionWrapper.sh";
VirtualOrganisation = "biomed";

Figura 7-8: Ejemplo reducido de especificaciéon de un trabajo mediante JDL.

= Information Service (IS). Este servicio se encarga de proporcionar informacién sobre los
recursos LCG-2 y su estado. Dicha informacion es esencial para el buen funcionamiento de todo
el Grid. Mediante esta informacién, los recursos de computacién (CE) pueden ser encontrados
y mediante la publicacién de informacién sobre el estado del Grid es posible detectar posibles
situaciones de fallo o analizar el uso de la infraestructura. En la actualidad, la informacién
publicada en el IS sigue el esquema GLUE (Grid Laboratory for a Uniform Environment) [162].
Esta iniciativa trata de definir un esquema conceptual de la informacion para ser usada en la
monitorizacién y descubrimiento de recursos. En LCG-2 se ha adoptado el servicio MDS como
la base principal del servicio de informacion. Sin embargo, recientemente se esta desplegando un
nuevo tipo de servicio basado en una arquitectura relacional, denominado R-GMA (Relational
Grid Monitoring Architecture). Adicionalmente, existe un componente llamado BDII (Berkeley
Database Information Index) [163] que permite agregar la informacién de todos los recursos

computacionales de una organizacion.

La Figura 7-7 recoge el esquema de interaccién con los componentes de LCG-2 para la ejecucion
de tareas. Todas las operaciones llevadas a cabo por el usuario se realizan desde el Ul. En primer
lugar, el usuario copia y registra en el Grid los ficheros necesarios para la ejecucion de la aplicacion en
uno o varios SE, dado que es posible disponer de diferentes replicas para un mismo fichero. Adems4s,
la localizacién de las réplicas debe almacenarse en el catalogo LFC junto con un identificador para,
posteriormente, referenciar el fichero y tener acceso al mismo. A continuacién el usuario proporciona
la descripcién del trabajo empleando el lenguaje JDL (Job Description Language) que especifica los
principales atributos necesarios para su ejecucion, tal y como se muestra en el ejemplo de la Figura
7-8.

En €l se define el fichero ejecutable, la salida estandar y la de error, los argumentos de linea
de comandos para el ejecutable y la VO a la que pertenece el trabajo que se pretende ejecutar. El
atributo ImputSandbox permite especificar los ficheros de los que depende la aplicacién y que seran
automéaticamente transferidos al destino de la ejecucion. Sin embargo, los limites actuales fijan un

méaximo de unos pocos MBytes para el tamano del InputSandbox de un trabajo. Por lo tanto, ficheros
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Figura 7-9: Diferentes capas de software en el uso de las tecnologias Grid.

grandes deben ser gestionados a través de los SE. El trabajo se envia al RB que es el encargado
de gestionar su ejecucion. Para ello busca el CE méas apropiado a partir de la informacién sobre el
estado del Grid obtenida por el IS y delega en el CE la ejecucion del trabajo que, finalmente, se
llevara a cabo en un WN. El RB monitoriza los cambios de estado del trabajo, que se registran en
el LB, informacién que puede ser accedida por el usuario desde el UL

Una vez que el trabajo ha finalizado, el usuario puede acceder a los resultados generados acce-
diendo bien al OutputSandbox, que puede ser transferido a la méquina del usuario, o a los ficheros

que hayan sido almacenados en algun SE.

7.6. Perspectiva de las Tecnologias Grid

La Figura 7-9 (versién modificada de la Fig. 4 en [164]) proporciona una perspectiva acerca las
tecnologias Grid. En el nivel méas bajo se encuentran los servicios locales proporcionados por las
méquinas individuales. Entre ellos aparecen los servicios de red (TCP, UDP), los proporcionados
por el sistema operativo (UNIX, LINUX) y aquellos que gestionan la ejecucién de trabajos en la
maquina (PBS, SGE, MPI, CONDOR). Por encima de ellos aparecen los servicio Grid bésicos,
como los proporcionados por Globus Toolkit (GRAM, GridFTP, GSI, MDS). Estos servicios bésicos
deben ser combinados adecuadamente para conseguir la ejecucion remota de tareas. Es por ello que
se han desarrollado servicios Grid de alto nivel que coordinan la utilizacién de los servicios basicos
para ofrecer funcionalidad adicional. Ademds, existen herramientas Grid encargadas de simplificar
la ejecucién de tareas en Grids computacionales, como puede ser Condor-G [165], GridWay [166] y
GMarte, la herramienta desarrollada en el marco de esta tesis doctoral.

La complejidad inherente al despliegue de una infraestructura Grid basada en servicios Grid
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de alto nivel, como LCG-2, a menudo supone un freno para la utilizacién de estas tecnologias en
entornos mas reducidos. Esto es debido a los numerosos componentes existentes en LCG-2 y a la
importante inversién en recursos necesaria para la instalacion de los servicios en maquinas dedicadas,
sin contar con el capital humano necesario para la instalacién y mantenimiento del despliegue.

En efecto, existen numerosos ambitos donde no es necesario recurrir a una infraestructura de
produccién a nivel mundial, con la complejidad que ello significa. Por lo tanto, resulta importante
desarrollar herramientas Grid que simplifiquen la utilizacién de estas tecnologias para los usuarios. Es
en este punto donde se centra el principal trabajo de la tesis, en el desarrollo de una herramienta Grid
que gestione la ejecucién de tareas en entornos Grid computacionales basados en GT, permitiendo

la interoperabilidad con la infraestructura de producciéon de LCG-2.

7.7. Conclusiones

En este capitulo se ha realizado una introduccién a la Computacién en Grid enfocada a la
ejecucién de tareas cientificas, que es la principal funcionalidad utilizada en el marco de la tesis.
Para ello se han descrito los principales precursores que dieron lugar a la Computacién en Grid,
cuyo principal objetivo consiste en la creacién una infraestructura de computacion global distribuida
entre multiples centros sin sacrificar la autonomia local de cada uno de ellos.

A continuacién se han descrito los principales proyectos relacionados con las tecnologias Grid.
En primer lugar, se ha revisado la alianza Globus y el middleware Globus Toolkit, que representa
el estandar de facto para el despliegue y utilizacion de Grids computacionales. Para ello, se han
descrito los principales componentes y la infraestructura de seguridad ofrecida por esta herramienta.
En segundo lugar, se han descrito los proyectos EDG, LCG y EGEE, destacando como el desarrollo
de middlewares por encima de Globus ha permitido actualmente conseguir el despliegue de la mayor
infraestructura Grid. En este sentido, se han descrito los principales componentes ofrecidos por el
middleware LCG-2.

Las tecnologias Grid estdn teniendo un importante impacto en miltiples areas de la ciencia y de
la ingenieria y, con el objetivo de reducir la distancia entre estas tecnologias y los usuarios, resulta
imprescindible el desarrollo de componentes de alto nivel que faciliten la interaccién con el Grid para

la ejecucién remota de aplicaciones paralelas.
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Capitulo 8

El Sistema de Computacion en

Grid GMarte

“If you talk about it, it’s a dream. If you envision it, it’s
exciting. If you plan it, it’s possible. But if you schedule
it and do it, then it’s real”. Anthony Robbins, Coacher.

En este capitulo se describe GMarte (Grid Middleware to Abstract Remote Task Execution)
[167, 168], el sistema de Computacién en Grid desarrollado en esta tesis doctoral para soportar la
ejecucién de aplicaciones cientificas sobre infraestructuras de computacion distribuidas basadas en
Globus Toolkit. En primer lugar se realiza una introduccion y descripcion de los principales objetivos
del sistema. A continuacién, se describe la arquitectura general de GMarte, detallando sus principales
componentes. Posteriormente, se citan otras areas en las que actualmente se esta aplicando el sistema
GMarte. Finalmente, se describen los trabajos relacionados en este campo, destacando las principales

ventajas ofrecidas por el sistema desarrollado.

8.1. Introduccién

En el capitulo 7 se puso de manifiesto que Globus Toolkit (GT) representa el estandar de fac-
to actual para el despliegue de infraestructuras Grid. Sin embargo, GT unicamente proporciona
un conjunto de servicios y herramientas bésicas para el despliegue de Grids computacionales. En
realidad, conseguir la ejecuciéon remota de aplicaciones sobre una infraestructura Grid requiere una
adecuada combinacién de las herramientas proporcionadas por GT. Para ello se utilizan servicios
que permitan la transferencia de ficheros, el acceso a la informacion de los recursos computacionales
asi como la ejecucion de tareas, entre otros. De hecho, realizar ejecuciones completas de aplicaciones

cientificas en un entorno Grid requiere el uso de técnicas de metaplanificacién [169] que proporcionen
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Figura 8-1: Capas de abstraccion proporcionadas por GMarte y servicios relacionados.

la funcionalidad necesaria para la ejecucién remota eficiente de tareas.

La metaplanificacion consiste en la gestion eficiente de la ejecucién de un conjunto de tareas sobre
los recursos computacionales disponibles en las organizaciones involucradas en una infraestructura
Grid. En realidad, el concepto de planificacién de tareas se asocia generalmente a la gestién de la
ejecucién dentro de los limites de una organizacién. Por ello, dado que el Grid abarca multiples
organizaciones, se utiliza el concepto de metaplanificacién para hablar de gestion de tareas sobre
miultiples dominios de administracién.

En este sentido, el principal objetivo de GMarte consiste en realizar labores de metaplanificacion
de tareas sobre recursos computacionales basados en GT. Para ello, se han desarrollado varias capas
de abstraccién por encima de GT para ofrecer un interfaz de alto nivel que oculte en gran medida la
complejidad del middleware Grid subyacente. De esta manera, usuarios no expertos en Computacion
en Grid pueden obtener los beneficios de esta tecnologia, mediante la ejecucion de sus aplicaciones
sobre un Grid computacional.

Ademas, uno de los pilares fundamentales de GMarte es la interoperabilidad con la infraestructura
Grid de produccién de LCG-2, permitiendo realizar ejecuciones en el mayor despliegue Grid existente
en la actualidad. De esta manera se consigue aunar, en una misma plataforma, la sencillez de uso de
una herramienta de alto nivel con la potencia obtenida de una infraestructura Grid de produccién.

Es importante destacar que uno de los principales objetivos de disenio de GMarte consiste en
obtener una herramienta genérica, que sea aplicable tanto a las dos aplicaciones biomédicas conside-
radas en el marco de la tesis como a otras muchas aplicaciones cientificas. De esta manera, es posible
aprovechar gran parte del trabajo desarrollado para su utilizaciéon en otros campos de la ciencia e
ingenieria.

La Figura 8-1 muestra las tres principales capas de abstraccion ofrecidas por GMarte. En el nivel
més bajo proporciona un acceso uniforme a los diferentes sistemas de informacién de los recursos

del Grid. Para ello, se proporciona una interfaz de alto nivel para acceder de manera transparente
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a la informacién de los recursos (ntimero de procesadores, memoria RAM disponible, etc.). Sobre
dicha abstraccién se ha desarrollado otra capa que permite la ejecucién remota de tareas sobre
recursos computacionales. Andlogamente, el objetivo es ofrecer un interfaz comin de alto nivel que
oculte al usuario toda la complejidad de protocolos y diferencias técnicas que surgen dependiendo del
middleware Grid utilizado. Finalmente, en el nivel més alto aparece la capa que ofrece abstraccién
sobre el proceso de metaplanificacién. El principal objetivo de este nivel consiste en permitir al
usuario la definicion de las tareas a ejecutar, y dejar que el sistema realice de forma transparente
todas las acciones necesarias para la ejecucién eficiente de las mismas. Las conexiones entre cada
una de las capas se hacen por medio de las interfaces de alto nivel definidas por cada una de ellas,

lo que facilita la mantenibilidad del cédigo y la reutilizacion de componentes.

Notese que la realizacion de un diseno basado en capas permite la utilizacion de parte de la
funcionalidad de GMarte. Por ejemplo, es posible utilizar la abstraccion del acceso al sistema de
informacién para desarrollar aplicaciones de monitorizacion del estado de los recursos, o incorporar

la funcionalidad de ejecucion de tareas a otros proyectos.

Resulta importante destacar que la introduccién de componentes de alto nivel para la utilizacion
de las tecnologias Grid supone un importante avance en la usabilidad de las mismas. En la actualidad,
la utilizacion de las tecnologias Grid para la ejecucion de aplicaciones cientificas requiere de cierta
habilidad y conocimiento de técnicas de programacion utilizando diferentes herramientas, protocolos
y tecnologias. Por lo tanto, ocultar la complejidad subyacente al usuario permite facilitar la utilizacién

de la Computacién en Grid para la ejecucién de aplicaciones.

Actualmente, GMarte puede ser utilizado para tareas independientes, es decir, aquellas que pue-
den ser ejecutadas de manera concurrente dado que no existen dependencias entre ellas. Ademas, las
tareas interactivas, es decir, aquellas que requieren la interaccién del usuario durante la ejecucion de
la misma, no son soportadas en esta version. Hay que destacar que existen multitud de aplicaciones
basadas en tareas independientes, en especial las aplicaciones de barrido de parametros o multipa-
ramétricas cuyas ejecuciones requieren la utilizacién de la misma aplicacién donde varia algin dato
de entrada. Para este tipo de aplicaciones, basadas en el modelo de alta productividad, la utilizacién
de una infraestructura Grid permite aportar la potencia computacional necesaria para su ejecucion.
Una de las principales ventajas de GMarte es que permite la ejecucién de aplicaciones paralelas

basadas en la libreria de paso de mensajes MPI.

Se puede observar, por tanto, que GMarte se centra en la combinaciéon de dos técnicas compu-
tacionales. Por un lado, la Computaciéon de Altas Prestaciones permite la aceleracién de una tunica
tarea mediante la ejecucién paralela en un cluster de PCs. Por otra parte, la Computacién de Alta
Productividad [170] pretende conseguir la gestién eficiente y el uso de todos los recursos de compu-
tacién disponibles de una infraestructura distribuida. Por lo tanto, una integraciéon de ambas técnicas

que permita la realizacién concurrente de ejecuciones, que a su vez pueden aprovecharse del parale-
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lismo de los nodos multiprocesadores de un Grid, parece ser una buena combinacién para acelerar

la productividad en la ejecucién de multiples tareas.

8.2. Generalidades y Componentes Principales

GMarte ha sido desarrollado empleando el lenguaje de programacion Java. Esta decision respon-
de a varias razones. Por un lado, la portabilidad ofrecida por este lenguaje permite que la aplicacién
desarrollada pueda ejecutarse en cualquier plataforma y arquitectura en la que exista una implemen-
tacion de la maquina virtual Java. Por otro lado, existe una tendencia actual en el uso de Java como
lenguaje de desarrollo de aplicaciones Grid. Por ejemplo, el desarrollo de servicios Grid en GT4 se
realiza en Java. En este sentido, la eleccién de dicho lenguaje facilita la integracion de GMarte con
otras herramientas Grid existentes.

La funcionalidad de GMarte se expone a través de un API (Application Programming Interface)
de alto nivel orientado a objetos en lugar de ser una herramienta cerrada. El hecho de disponer
de un API permite que otras aplicaciones incorporen parte de la funcionalidad de GMarte, bien
para la interaccién con los servicios de informacién o para la ejecucién remota de aplicaciones. Esta
aproximacion facilita la integracién entre diferentes componentes. Ademads, es posible la construccién
de herramientas cerradas que, utilizando el API de GMarte, proporcionen la solucién a un problema
concreto.

Para el desarrollo de GMarte se han utilizado diversas herramientas. Por un lado, se utiliza el Java
Commodity Grid Kit 1.2 [171], que proporciona mecanismos para utilizar la funcionalidad de GT2
desde el lenguaje Java. Esta herramienta permite utilizar el protocolo GridF'TP para la transferencia
de archivos, asi como el servicio GRAM para la ejecucién de trabajos en recursos computacionales
basados en GT2. Por otro lado, se utilizan las librerias cliente de GT4 para el acceso tanto al servicio
de informacién como al servicio de ejecucién de trabajos de méaquinas con GT4. Los mecanismos
de seguridad empleados estan basados en los proporcionados por la infraestructura de seguridad
de Globus (GSI). Adicionalmente, se utiliza la herramienta XMLWrappers [111], modificada en el
marco de la tesis, con el objetivo de proporcionar un entorno de enlace de datos para transformar
de manera automdtica descripciones de objetos en lenguaje XML a objetos GMarte dentro de la
méquina virtual Java. La conexién con LCG-2 se ha realizado empleando componentes del UTPnP
(User Interface Plug & Play) [172], que permite desplegar un Ul sin necesidad de privilegios de
administracién en cualquier maquina Linux.

GMarte esta compuesto por unas 250 clases Java, que aglutinan cerca de 30000 lineas de codigo,
organizadas en cuatro paquetes principales: Tareas, Recursos, Ejecucién y Metaplanificacion. Cada
uno de ellos se divide a su vez en diferentes subpaquetes, que proporcionan el conjunto global de

clases de las que consta el APl de GMarte. Ademads, se ha realizado un importante esfuerzo de
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Figura 8-2: Diagrama de las principales clases de GMarte. La mayor parte de los métodos no han
sido incluidos para simplificar el diagrama.

documentacién del API, siguiendo el estandar JavaDoc para la descripcién tanto de las clases como
de cada uno de los métodos. La documentacion incluye mas de 13000 lineas y estd accesible a través
de Internet!. Dispone de referencias cruzadas que ayudan a reducir la curva de aprendizaje del uso

del APL

La Figura 8-2 muestra, de manera esquematica, las principales clases de mas alto nivel. En el
diagrama, un objeto GridTask permite la definicién de una tarea a ejecutar en el Grid, mientras que
un objeto GridResource permite abstraer el concepto de recurso computacional. La clase GridTaskS-
tudy representa la definicion de un caso de estudio compuesto por miltiples tareas independientes,
mientras que la clase TestBed aglutina un conjunto de recursos computacionales. La clase Sche-
duler define la interfaz que deben cumplir todos los planificadores de tareas implementados, que
proporcionan la funcionalidad de asignacion de tareas a la infraestructura Grid definida.

El API de alto nivel, proporcionado por GMarte, oculta al usuario los servicios de bajo nivel
del middleware Grid subyacente. En este sentido, ofrece un conjunto de abstracciones de alto nivel
que permite al usuario inexperto en las tecnologias Grid centrar su atencién principalmente en la
definicién de tareas, sin tener que lidiar con la utilizacién de diferentes protocolos y servicios para
conseguir realizar ejecucién remota y eficiente de tareas. Ademds, el API expuesto es neutral a la
tecnologia lo que permite realizar cambios en la interaccién con el middleware subyacente sin que

ello afecte a la interfaz utilizada por el usuario, facilitando asi la extensibilidad y actualizacién del

'Documentacién del API de GMarte - http://www.grycap.upv.es/ gmolto/gmarte/internal/doc-devel
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codigo.

En este sentido, el desarrollo de una capa de abstraccién de estas caracteristicas supone reducir
la complejidad del Grid, acercdandolo al usuario. La existencia de herramientas faciles de utilizar por
la comunidad de usuarios del Grid, supone un importante avance en la rapida adopcién de estas
tecnologias por la comunidad cientifica.

En las siguientes secciones se detalla la funcionalidad ofrecida por cada una de las capas de

abstraccion que forman parte de GMarte.

8.2.1. Abstraccion del Acceso a los Sistemas de Informacién

Los recursos computacionales de un Grid publican informacion sobre su estado. Esta informacion
incluye, por un lado, datos de caracter general, como el sistema operativo instalado, la arquitectura
del procesador o la cantidad total de memoria RAM. Por otro lado, los recursos también indican su
estado actual, es decir, la cantidad de memoria RAM disponible, el niimero de procesadores libres
en caso de tratarse de una méaquina multiprocesador o cluster de PCs, la carga del sistema en el
dltimo minuto, y demads informacion de cardcter dindmico.

Este hecho permite que otros servicios puedan tomar decisiones considerando la informacion
aportada por cada uno de los recursos. En realidad, la informacién es especialmente valiosa para
un proceso de seleccion de recursos, dentro de un proceso de metaplanificacion, con el objetivo de
decidir el recurso computacional que recibird una determinada ejecucién en base al estado de los
mismos. Por ejemplo, es de esperar que aquellas méquinas que dispongan de menos capacidades
computacionales reciban menos carga de trabajo que aquellas més potentes.

GT ofrece funcionalidad de servicios de informacién por medio del servicio MDS. Este servicio
estd disenado para proporcionar un mecanismo estandar para la publicaciéon de las capacidades y
el estado de un recurso. El servicio MDS trata de simplificar los servicios de informacién del Grid
proporcionando un tnico esquema y una interfaz comun para los diferentes tipos de informacién que
habitualmente se utilizan dentro de una organizaciéon virtual.

Sin embargo, en el caso de los recursos computacionales, especialmente para las maquinas multi-
procesador y los clusters de PCs, existen diferencias en la informacion proporcionada por el servicio
MDS referente al nimero de procesadores del recurso, que depende del gestor de trabajos instalado
(i.e., Portable Batch System (PBS), Torque o Sun Grid Engine (SGE), entre otros). Estas diferencias
son mucho més manifiestas en el caso del middleware LCG-2 que introduce cambios en el esquema, el
principal componente que define la estructura de la informacién proporcionada por el servicio MDS.

Ademés, los protocolos subyacentes para el acceso a MDS2 (el sistema de informacién utilizado
por GT2 y LCG-2), y MDS4 (ofrecido por GT4), son diferentes. Por una parte, el servicio MDS2
ofrece la informacién a través de un servicio en el propio recurso computacional, enlazado al puerto

2135, que publica la informacién via interfaces LDAP. Por otra parte, MDS4 expone la informacién
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Figura 8-3: Diagrama de clases para la gestion de los servicios de informacién de Globus.

a través de un servicio Grid denominado DefaultIndexService que publica informacion en formato
XML y suele ser accedido a través de mensajes SOAP (Simple Object Access Protocol) [173], que
es el mecanismo de intercambio de mensajes entre servicios Web. Las consultas, ademas, se realizan

empleando el lenguaje XPath.

Para lidiar con este abanico de diferencias de esquemas, lenguajes y protocolos, ofreciendo al
usuario un API comin para el acceso a la informacién de cualquier recurso computacional, se ha
implementado una estrategia basada en Supporters y Providers. Esta aproximacion proporciona un
entorno extensible basado en la reutilizacion de componentes ya desarrollados en GMarte, que per-
mite incorporar de manera sencilla aquellas futuras divergencias en la informacién que proporcionen
los diferentes servicios de informacién. De esta manera, los detalles de bajo nivel quedan ocultos tras

un API unificado para el acceso a la informacién de las maquinas.

La Figura 8-3 describe las principales clases que utiliza GMarte para la gestion de los servicios de
informacién de Globus. Por motivos de brevedad, inicamente se muestran los métodos y atributos
més relevantes. La interfaz MDSOperations especifica la signatura de los métodos que ofrecen la
informacién de un recurso del Grid, es decir, aquellos métodos de alto nivel que utiliza el usuario para
acceder a la informacién del recurso. La interfaz GlobusFlavours especifica las diferentes variantes

de Globus soportadas por GMarte.

La clase MDSSupporter implementa la interfaz MDSOperations y, por definicién, esta obligada a
implementar las operaciones definidas en la interfaz. Sin embargo, esta clase inicamente proporciona

aquellos métodos comunes para todas las variantes de Globus. Por lo tanto, es una clase abstracta
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que no puede ser instanciada. Son sus subclases las encargadas de proporcionar la implementacién
del resto de métodos. Por ejemplo, la clase MDSSupporterPBS implementa los métodos que acceden
a la informacion del servidor MDS de una recurso con Globus Toolkit 2.4 y el gestor de colas PBS
instalado. La clase MDSSupporterLCG proporciona la implementacién de los métodos que acceden
a la informacion ofrecida por el servicio MDS de un Computing Element basado en LCG-2.

El método abstracto matches, definido en la clase MDSSupporter, se implementa en las clases
descendientes para indicar si un determinado recurso es del tipo definido en el MDSSupporter.
Mediante un sencillo analisis de la informacién ofrecida por el servicio MDS es posible determinar
qué MDSSupporter es compatible con el recurso, el cual se utilizard para los accesos posteriores a la
informacién del recurso.

Consideremos ahora la clase MDSProvider. Dado que también implementa la interfaz MDSO-
perations, debe implementar las operaciones alli definidas. Sin embargo, lo importante es que, en
este caso, la implementacion se realiza por medio de la delegacién en una instancia de una de las
subclases de MDSSupporter, que realmente realizara la consulta al servicio MDS del recurso. En este
sentido, cuando se crea un nuevo objeto de tipo GridResource, la maquina destino se investiga para
averiguar el MDSSupporter apropiado (aquel cuyo método matches devuelve true). Posteriormente,
el usuario interactiia con el recurso computacional a través de la abstracciéon GridResource que, por
herencia, expone los métodos definidos en la interfaz MDSOperations. Por ejemplo, si el usuario
quiere averiguar la cantidad de memoria RAM disponible para un recurso, inicamente debera invo-
car el método getAvailableRAM del correspondiente GridResource para obtener la informacién de
manera automatica.

Resulta facil observar que esta capa de abstraccion en el acceso al sistema de informacién per-
mite homogeneizar el proceso de recopilacién de informacién sobre recursos computacionales de un
Grid, sin necesidad de que el usuario conozca ni utilice, en ningiin momento, los numerosos proto-
colos e interfaces utilizados internamente. Ademas, el desarrollo realizado supone la creacion de un
marco extensible que permite anadir, de manera sencilla, el soporte para otros tipos de sistemas de
informacién sin mas que anadir un nuevo Supporter.

Para poder comparar la facilidad de uso del API de GMarte en el acceso al sistema de informacién
de los recursos computacionales, se muestra a continuacién como se realizaria una consulta del
ntmero de procesadores libres de una méquina llamada pilos.itaca.upv.es:

Si la maquina fuera un Computing Element de LCG-2, se utilizaria una consulta LDAP siguiendo

el esquema de informacion GLUE:

ldapsearch -x -h pilos.itaca.upv.es -p 2135 -b "mds-vo-name=local,o=grid" \

> (objectClass=GlueCEState)’ GlueCEStateFreeCPUs

Si la méquina tuviera instalado GT4, se realizaria una consulta XPath al servicio de informacion:
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wsrf-query -a -z none -s \

https://pilos.itaca.upv.es:8443/wsrf/services/DefaultIndexService \

"count (//*[local-name ()=’GLUECE’]/glue:ComputingElement/ glue:State/@glue:FreeCPUs)"

Utilizando el API de GMarte se accederia a la informacién con el siguiente cédigo, independien-

temente del middleware Grid subyacente:

GridResource gr = new GridResource(‘‘pilos.itaca.upv.es’’);

gr.getAvailableNodes() ;

Es facil comprobar que la utilizacién de un API de alto nivel simplifica en gran medida las
consultas sobre el estado de los recursos. Ademas, esta funcionalidad puede ser utilizada indepen-
dientemente de las labores de metaplanificacién ofrecidas por GMarte, para ser incorporada en otros
proyectos. Por ejemplo, se han desarrollado componentes graficos para la monitorizacién del estado
de los recursos empleando para ello el API de GMarte para el acceso a la informacién de los recursos

computacionales. Actualmente, GMarte es capaz de interactuar con los sistemas de informacién de

GT2, GT4 y el de los CE de LCG-2.

Acelerando el Acceso al Sistema de Informacién

GMarte implementa un componente que permite acelerar el acceso a la informacién de los recursos
mediante un sistema de cache. El proceso de extraccién de informacion de un recurso involucra
una conexion al servicio MDS de la méquina destino para someter una consulta. Este acceso al
sistema de informacién es bastante frecuente, especialmente si se desea utilizar en un proceso de
metaplanificacion. En estas circunstancias, la seleccién de recursos implica obtener informacién sobre
los recursos computacionales para tomar una decisién del mejor recurso para ejecutar una tarea.
Durante esta fase, se produce una sobrecarga temporal y un uso intensivo de la red que puede ser
reducido utilizando técnicas de caching.

Para ello, se clasifican los atributos de un recurso en dos tipos:

1. Estaticos: Todos aquellos atributos que no varian en el tiempo a lo largo de un proceso de
metaplanificacion, como por ejemplo, el Sistema Operativo, el tipo de procesador y la cantidad

total de memoria RAM.

2. Informacién Dinamica: Todos aquellos atributos que pueden variar con el tiempo a lo largo de
un proceso de metaplanificacion, como por ejemplo, el nimero de procesadores libres, el nivel

de carga de la CPU y la memoria RAM disponible.

Para reducir las consultas innecesarias, GMarte implementa el componente de cache mediante una

tabla hash para cada objeto GridResource. Una tabla hash es una estructura de datos que permite
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realizar la busqueda de objetos por nombre en tiempo constante, siempre que se implemente de
manera eficiente. Dicha tabla almacena el resultado de la primera consulta sobre cualquier atributo
estatico del recurso. De esta manera, las consultas posteriores sobre el mismo atributo estatico
del recurso serdn resueltas de manera local en tiempo despreciable y sin consumo de red. En caso
de solicitar un atributo dindmico, como el nimero de procesadores disponibles, GMarte dirige la
consulta directamente al recurso para obtener la informaciéon més reciente.

Adicionalmente, se ha implementado un mecanismo de tolerancia a fallos transparente al usuario
por el cual una consulta fallida se reintenta hasta un méximo de 3 veces (valor configurable) antes
de indicar que el recurso ha fallado. De esta manera es posible tolerar ciertos fallos en la red que

puedan ocasionar problemas al realizar consultas al servicio de informacién de una maquina remota.

Descubrimiento de Recursos

GMarte implementa mecanismos para el descubrimiento de recursos tanto en infraestructuras
basadas en Globus, a partir de un GIIS, como en infraestructuras basadas en LCG-2, a partir de
un BDII. Estos componentes permiten agregar la informacién computacional de los recursos de una
organizacion y, de esta manera, es posible acceder a un listado de recursos computacionales. Para ello
se proporciona una interfaz comin que internamente utiliza los protocolos y esquemas apropiados
para la obtencién de un listado de recursos computacionales.

La utilizacion de mecanismos de descubrimiento de recursos permite al usuario delegar en GMarte
la ejecucién de las tareas en los recursos que estén accesibles. A continuacién se muestra un ejemplo
del cédigo necesario para el descubrimiento de recursos en el testbed de EGEE pertenecientes a la

VO biomed.

GridResourceDiscoverer grd = new BDIIResourceDiscoverer(‘lcgbdii02.ifae.es’’);
DiscoveryOptions do = new DiscoveryOptions();
do.setVirtualOrganization(‘ ‘Biomed’’) ;

grd.setDiscoveryOptions(do) ;

TestBed tb = grd.getDiscoveredTestBed();

8.2.2. Abstracciéon en la Definicién de Tareas

En GMarte la definicién de una tarea se realiza a través de un objeto GridTask. Un conjunto de
tareas ya definidas se agrupan en un objeto GridTaskStudy.
Un GridTask representa la unidad de ejecucion en el Grid y lleva asociados varios componentes

que tienen una representacién como objetos GMarte. Los principales componentes son los siguientes:

= GridExecutableFile. Representa el fichero ejecutable de la aplicacion. Se permite la especifi-

cacion de diferentes versiones del ejecutable para las diferentes plataformas computacionales
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que se pueden encontrar en la infraestructura computacional. Por ejemplo, dicha clase permite
definir un ejecutable para las plataformas Intel de 32 bits y otro para las de 64 bits, con el

objetivo de aprovechar al médximo las prestaciones de las arquitecturas més recientes.

s GridInputFileSet. Permite especificar los ficheros de entrada que requiere la aplicaciéon para su
ejecucién. Se permite especificar tanto una ruta completa como un conjunto de ficheros de un

directorio que cumplan un determinado patrén de nombrado.

s GridOutputFileSet. Permite especificar los ficheros resultado que genera la aplicacién y que se
desea tener disponibles en la maquina local tras finalizar la ejecucién de la tarea. Tipicamente
engloba los ficheros generados por la aplicacién, asi como los ficheros de salida estandar y
salida estandar de error. Dado que los ficheros de salida pueden presentar un esquema de
nombrado que puede ser desconocido a-priori, esta clase permite la utilizacion de comodines

para especificar los ficheros a transferir.

= GridCheckpointFileSet (Opcional). Permite definir los ficheros de copia de seguridad que ge-
nera una aplicacién de manera periédica para almacenar su estado. A menudo, aplicaciones
computacionalmente intensivas, basadas en un proceso iterativo, permiten la generacion de

estos ficheros de respaldo para continuar la simulacién desde el ultimo punto de restauracion.

= GridPartialResultsFileSet (Opcional). Permite la definicién de ficheros de resultados parciales
que va generando la aplicacion a lo largo de su ejecucion. Esta funcionalidad permite solapar la
ejecucién remota de la aplicacion con la transferencia de los resultados parciales a la maquina
cliente, lo que reduce en gran medida el tiempo de ejecucion global para las aplicaciones que

soporten dicha funcionalidad.

Dado que GMarte se utiliza con aplicaciones cientificas computacionalmente intensivas, se han
implementado mecanismos que permitan al usuario especificar los requisitos computacionales de una
tarea. Esta informacion se utiliza para descartar aquellas maquinas que no cumplen los requisitos de
ejecucién minimos impuestos por la tarea. Tratar de ejecutar una aplicacién que precisa una serie
de recursos en una méaquina que no los dispone, provocard un incremento del tiempo de ejecucién
de la tarea o incluso un fallo de la aplicacién durante su ejecucién.

Para evitar ese problema, un objeto GridTask puede especificar una lista de requisitos que debe
cumplir un recurso computacional para poder realizar la ejecucién de la tarea. Para ello, se emplea un
objeto de la clase GridTaskLoR, que permite especificar requisitos como la memoria RAM disponible,
el juego de instrucciones de la plataforma remota o el minimo nimero de procesadores libres que
debe disponer un recurso multiprocesador. Adicionalmente, también es posible limitar el nimero
maximo de procesadores involucrados en una ejecucion paralela para una determinada tarea. De

esta manera, el usuario puede indicar al sistema que su aplicacién no escala adecuadamente a partir
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Méquina Local
Mdquina Remota

Figura 8-4: Fases a realizar para la ejecucion remota de una aplicacion.

de un cierto nimero de procesadores y, por lo tanto, no es necesario que se realice una ejecucién
paralela con un mayor niimero de procesadores.

Es importante destacar que una adecuada configuracién de estos valores requiere un conocimiento
bésico sobre el comportamiento de la aplicacién. Para ello, existen diversas técnicas de instrumenta-
cién y andlisis post-morten [174] que representan herramientas adecuadas para obtener unos buenos
estimadores sobre el consumo de memoria de la aplicacién asi como, por ejemplo, el niimero éptimo

de procesadores involucrados en una ejecucién paralela.

8.2.3. Abstraccion de la Ejecucion Remota de una Aplicacién

Actualmente, GMarte permite la ejecucién de tareas en recursos computacionales basados en
GT2, GT4 y CE de LCG-2. Adicionalmente, permite delegar la ejecucién de tareas en los metaplani-
ficadores de LCG-2 (RB). Por lo tanto, se distingue entre las acciones llevadas a cabo para gestionar
la ejecucién de una aplicacién en una maquina remota, y las necesarias para delegar la ejecucion de
la misma en otro sistema de asignacion de tareas.

Para conseguir la correcta ejecucién de una tarea (GridTask) en un recurso computacional (Gri-
dResource) se deben realizar una serie de fases que tienen una correspondencia directa, en el entorno
GMarte, con un conjunto de métodos de la clase RunnableGridTask.

La Figura 8-4 resume las principales fases que involucra la ejecucion remota de una aplicacion en
un recurso computacional. En primer lugar se realiza la fase de transferencia de archivos iniciales,
o stage-in. En esta fase, todos los ficheros de entrada de los que depende la aplicacién (GridInput-
FileSet) asi como el propio fichero ejecutable del que depende la aplicacién, son transferidos a la
méquina destino. Para ello se emplea el protocolo GridE'TP que ofrece transferencia de datos efi-
ciente y empleando los mecanismos de seguridad de GSI. Los atributos de ejecucién de los ficheros
no se mantienen al realizar la transferencia por GridF'TP. Por ello, una solucién posible consiste en
aprovechar el hecho de que las implementaciones del servidor GridFTP implementan una serie de
comandos conocidos como site-specific, de manera que se puede enviar el comando CHMOD para

cambiar los permisos de acceso a un fichero a través de la conexién FTP.
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RunnableGridTask

+getGridResource(): GridResourc GridExecutor
+getGridTask(): GridTask

+stageIn() +cancel(): boolean
+stageOut() +execute()
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PreWSGridExecutor] |WSRFGridExecutor| |UIPnPGridExecutor

+cancel(): boolean +cancel(): boolean +cancel(): boolean
+execute() +execute() +execute()
+getStatus(): int +getStatus(): int +getStatus(): int

Figura 8-5: Diagrama de clases para la gestion de la ejecucion.

Una vez transferidos los ficheros requeridos a la maquina destino se realiza la fase de ejecucién. En
ella es necesario transformar la definicion de la tarea al formato apropiado utilizado por la maquina
destino. En caso de ser un recurso basado en GT2 o un CE de LCG-2 se utiliza el servicio GRAM
y la especificacién de trabajos en el lenguaje RSL (Resource Specification Language). En el caso de
ser un recurso basado en GT4 se debe utilizar el servicio WS-GRAM y la especificacion de trabajos
en el lenguaje XML-RSL.

En este sentido, se han desarrollado traductores que, de manera totalmente transparente al
usuario, permiten la generaciéon automatica de la descripcion de la tarea en el lenguaje requerido
por el servicio de ejecucién de la maquina remota.

En GMarte no se realiza la ejecucién directa de la aplicacién sino que se crea de manera automéa-
tica un shell-script (wrapper) que se encarga de realizar acciones previas y posteriores a la ejecucién
de la aplicacion. Si la maquina destino es un CE de LCG-2, y no hay un sistema de ficheros com-
partidos entre el CE y el WN que recibe la ejecucién, se produce una transferencia de los ficheros
necesarios del CE al WN previo a la ejecucién de la aplicacién y una transferencia posterior de los
ficheros de resultados del WN al CE. En cualquiera de los casos el wrapper realiza la ejecucién de la
aplicaciéon capturando el cédigo de salida de la misma para, posteriormente, ayudar a la deteccién
de fallos en la ejecucion.

La Figura 8-5 muestra la estrategia empleada para poder acoplar multiples adaptadores de eje-
cucién. La clase GridExecutor define una serie de métodos genéricos que permiten la interacciéon con
los recursos Grid. Cada subclase implementa el adaptador concreto a emplear para la interaccién
con el middleware especifico del recurso, tanto para la ejecucién del trabajo como para la consulta
de su estado.

Una vez comenzada la ejecucién de la aplicacion, esta se integra de manera automatica en el gestor
de trabajos de la maquina remota (LRMS). De esta manera, se respetan las politicas de ejecucion de

las organizaciones, ya que los trabajos recibidos a través del Grid estan sujetos al sistema de colas
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del recurso, sin interferir con el resto de trabajos de otros usuarios.

Durante la ejecucion de la aplicacién se monitoriza el estado de la misma para detectar fallos a
través de los mecanismos de notificacién de errores ofrecidos por GRAM. Ademds, en esta fase es
posible que se produzca una interacciéon con el recurso para la recogida tanto de resultados parciales
como de ficheros de copia de seguridad, generados periédicamente por la aplicacién.

Una vez acabada la ejecucion, se realiza la fase de transferencia de resultados o stage-out. Para
ello, se han implementado métodos recursivos de descarga de datos que permiten transferir, mediante
GridFTP, los ficheros y directorios especificados en el objeto GridOutputFileSet vinculado a la tarea.

Finalmente, se realiza la fase de eliminacién de ficheros. Esta fase se encarga de borrar todos
aquellos ficheros que hayan sido generados durante la ejecucion en la maquina remota, con el ob-
jetivo de ahorrar espacio en disco en el recurso destino. Para ello se han implementado métodos
de eliminacién recursiva de directorios remotos, funcionalidad no existente en el cliente GridF'TP

utilizado.

Tolerancia a Fallos

Dentro de esta capa se ha implementado un esquema de tolerancia a fallos en las transferencias de
datos, que permite a GMarte recuperarse ante fallos producidos en la red. Para ello, se ha ampliado el
comportamiento del cliente GridFTP, ofrecido por el Java CoG, para permitir realizar transferencias
tolerantes a fallos. Para ello, una transferencia fallida se reintenta hasta 3 veces antes de comunicar el
error a las capas superiores. Ademads, se utiliza un mecanismo basado en marcadores de prestaciones
que permite detectar una transferencia que, aun no siendo fallida, no progresa de la manera esperada.
De esta manera se consigue abortar la transferencia y notificar el error sin necesidad de esperar un
tiempo innecesario.

Por otra parte, esta capa incluye gestion de errores producidos durante la ejecucién de la tarea en
el recurso remoto. Para ello se utilizan los mecanismos de deteccién de cambio de estado ofrecidos por
las librerias cliente de GT. Sin embargo, dado que es frecuente en GT2 que una ejecucion fallida sea
detectada simplemente como una tarea finalizada, es importante disponer de mecanismos adicionales

para detectar la ejecucién satisfactoria de la tarea. Para ello GMarte incorpora dos mecanismos:

= Palabra Clave en Salida Estandar. El shell-script encargado de ejecutar la aplicaciéon se encarga
de escribir por la salida estandar el codigo de finalizacién de la aplicacién junto con una palabra
clave. Cuando el fichero de salida estdndar se transfiere a la maquina cliente, GMarte procesa

automéaticamente el fichero para detectar la existencia de ambos marcadores.

= Inexistencia de Salida Estandar de Error. Opcionalmente, se puede comprobar que el fichero
de salida estandar de error esté vacio. Esta situacién generalmente indica que la aplicacion se

ha ejecutado de forma satisfactoria.
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Estos mecanismos permiten que la capa superior, dedicada al proceso de metaplanificacion, pueda

decidir si una ejecucion ha finalizado de forma inesperada y, por lo tanto, debe ser replanificada.

8.2.4. Ejecucién en Recursos LCG-2 via Delegacion

Aunque GMarte es capaz de realizar ejecuciones en los CE de un despliegue LCG-2, bien es cierto
que esta infraestructura de produccién dispone de sus propios gestores de carga encargados de la
distribucién de trabajos a los CE. Por lo tanto, es una buena préactica delegar la ejecucion de las
tareas a los RB de LCG-2. Esta funcionalidad permite ampliar de manera automaética el conjunto de
recursos computacionales a todos aquellos disponibles en el marco de los proyectos LCG y EGEE.
Adema&s, GMarte es capaz de utilizar de manera simultdnea recursos computacionales de diferentes
tipos, permitiendo la utilizacién de infraestructuras Grid heterogéneas.

Para ello se utiliza la funcionalidad ofrecida por el UIPnP, que permite la instalacion de un
componente Ul de LCG-2 sin necesidad de disponer de privilegios de administraciéon ni una méquina
dedicada. Simplemente con las credenciales de usuario apropiadas para el acceso a la infraestructura
de LCG-2, expone una serie de comandos para el envio de trabajos, consulta del estado, transferencia
de ficheros a los SE, y gestion del catalogo LFC.

En este sentido se ha desarrollado un API en Java para acceder a la funcionalidad del UIPnP.
Para ello se ha creado en primer lugar un componente que permite la ejecucién de shell-scripts con
cierta tolerancia a fallos, es decir, que reintenta las operaciones fallidas un cierto nimero de veces.
Sobre este componente se ha construido una pasarela que permite acceder a la funcionalidad del
UIPnP desde Java. GMarte utiliza este tltimo componente para poder interactuar con LCG-2.

La ejecucion de una tarea delegada es ligeramente diferente al proceso anteriormente descrito.
Sin embargo, se ha incorporado a GMarte de manera que el proceso resulte totalmente transparente
al usuario.

En primer lugar se produce la fase de stage-in, donde los ficheros dependientes de la aplicacion y el
propio fichero ejecutable son transferidos a un SE y registrados en un catalogo LFC. A continuacién,
el componente UIPnPGridEzecutor de la Figura 8-5 transforma la definicién de la tarea al lenguaje
JDL apropiado para la especificacién de trabajos en LCG-2.

Posteriormente, GMarte genera de manera automatica un wrapper, encargado de la ejecucion de

la aplicaciéon en un WN, que realiza las siguientes acciones:
1. Descarga de los ficheros de la aplicacion del SE al WN en el que se producira la ejecucion.
2. Ejecucién de la aplicacién que provocard la generacién de los resultados.

3. Transferencia de los ficheros generados por la aplicaciéon desde el WN al SE y registro en el

catalogo.
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Figura 8-6: Diagrama general de la funcionalidad de metaplanificacién ofrecida por GMarte.

Estas tareas son llevadas a cabo desde la méquina remota (el WN). La evolucién del estado de las
tareas se realiza por medio de las consultas al servicio LB por lo que se ha tenido que implementar
un mapeo del diagrama de transicion entre estados de una tarea en LCG-2 al propio en GMarte. De
esta manera es posible integrar en GMarte la ejecucion de tareas delegadas de manera transparente
al usuario.

Una vez finalizada la ejecuciéon de la tarea se produce la fase de stage-out, donde los ficheros que
han sido transferidos al SE deben ser recuperados para tenerlos disponibles en la maquina cliente
para su procesamiento.

La interoperabilidad de GMarte con una infraestructura de produccién como LCG-2 supone un
importante valor anadido para su utilizacién como proveedor de potencia computacional a las apli-
caciones, permitiendo la utilizacién coordinada de recursos basados en GT y delegacién de ejecucién

de tareas sobre LCG-2.

8.2.5. Abstracciéon del Proceso de Metaplanificacién

El proceso de metaplanificacién se encarga de realizar la ejecucion de un conjunto de tareas sobre
un conjunto de recursos computacionales. Para ello, GMarte realiza los pasos que se muestran en la
Figura 8-6.

El proceso de planificacién requiere una definicién previa del conjunto de tareas (Grid TaskStudy)
y del conjunto de recursos a emplear para su ejecucién (TestBed). Para ello, el usuario puede construir
una aplicacién Java que utilice el API de GMarte para definir estos objetos. Alternativamente, se
han desarrollado interfaces en XML que evitan la necesidad de construir una aplicacion en Java para
acceder a la funcionalidad principal de GMarte (descritas en el capitulo 9). En este caso, se realiza un
proceso de construccion automatica de objetos en el entorno GMarte a partir de la descripcién XML
tanto de las tareas como de los recursos. Una vez especificados dichos componentes, es responsabilidad
de GMarte realizar todas las labores necesarias para conseguir la ejecucion eficiente de las tareas
sobre la infraestructura Grid.

En primer lugar, si el usuario asi lo especifica, se debe llevar a cabo un descubrimiento de recursos
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Figura 8-7: Diagrama simplificado de transicién entre estados a lo largo del ciclo de vida de una
tarea.
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para obtener una listado de maquinas potenciales para realizar la ejecucion. En segundo lugar se
realiza una fase de filtrado de recursos, que se encarga de descartar aquellas méquinas que no son
accesibles con las credenciales ofrecidas por el usuario.

Una vez que acaban estas dos fases, que unicamente se realizan una vez por cada sesién de meta-
planificacién, comienza un proceso iterativo para ejecutar las tareas pendientes en la infraestructura
Grid. Para cada una de las tareas se realiza un proceso de seleccién de recursos, de manera que se
elige el recurso mejor considerado en cada momento para realizar la ejecucién de la tarea. Poste-
riormente se realizan las fases de transferencia de archivos, ejecucién y transferencia de resultados,
antes de dar por concluida la ejecucion de la tarea.

Para poder realizar de manera eficiente este proceso y aplicarlo a un entorno multi-hilo, donde
se puedan planificar concurrentemente multiples tareas, se realiza un proceso de metaplanificacién

basada en estados.

Metaplanificacién Basada en Estados

Para poder realizar la metaplanificacion, en primer lugar se han definido un conjunto de estados
por los que atraviesa una tarea a lo largo de su ciclo de vida. De esta manera se reduce el problema de
la metaplanificacién a un problema de transicién entre estados. La Figura 8-7 resume los principales
estados por los que pasa una tarea durante todo el proceso. Existen algunos estados intermedios que
no se muestran en la Figura y que responden a detalles de implementacién.

La definicién de los estados se muestra a continuacién:

= UNASSIGNED. Es el estado inicial de una tarea, que todavia no ha sido seleccionada por el

metaplanificador.

= SCHEDULED. El metaplanificador ha seleccionado el mejor recurso para la tarea pero todavia

no ha comenzado la transferencia de datos al recurso destino.

s STAGED_IN. La fase de transferencia inicial de archivos ha sido completada satisfactoriamente

y en la maquina destino se encuentra tanto la aplicacién como los archivos dependientes.

» ACTIVE. La tarea estd en ejecucién en el recurso remoto.
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= DONE. La tarea ha finalizado su ejecucién en la méquina destino. Como se ha comentado
anteriormente, es posible que una tarea en este estado realmente haya sufrido un fallo en su
ejecucién, por lo que se utilizaran los mecanismos de deteccién de errores implementados por

GMarte para detectar los posibles errores en la ejecucion.

s STAGED_OUT. Los archivos que ha generado la aplicacién han sido transferidos a la méquina

local.

= COMPLETED. La tarea ha acabado satisfactoriamente, los ficheros creados en la méaquina
destino han sido eliminados y no se debe realizar ninguna accién adicional con la tarea. Por lo

tanto, este es el ultimo estado que alcanza una tarea.

s FAILED. La tarea ha fallado, bien porque no pudo ser ejecutada por la maquina remota o

porque se produjo un fallo durante la ejecucion.

Inicialmente, la tarea parte del estado UNASSIGNED, donde tiinicamente puede ser promocionada
al estado SCHEDULED mediante la seleccién, por parte del metaplanificador, del recurso en el que
se debe ejecutar. Posteriormente, una vez realizada la fase de transferencia de archivos iniciales, la
tarea queda en la fase de STAGED_IN. Una vez que comienza la ejecucion de la tarea en la maquina
destino, ésta pasa a estado ACTIVE. Cuando la ejecucién finaliza la tarea alcanza automaticamente
el estado DONE o quizas el estado FAILED en caso de algtiin error durante la ejecucion. Una vez
realizada la transferencia de resultados se alcanza el estado STAGED_OUT, donde se comprueba el
codigo de salida de la aplicacion y la palabra clave para verificar que la tarea acabd satisfactoriamente.
En caso afirmativo se alcanza el estado COMPLETED, tras borrar todos los ficheros generados en la
méquina destino, o el estado FAILED si se descubre que la tarea fall6. Notese que, adicionalmente,
los errores irrecuperables ocurridos durante las fases de stage-in y stage-out también conducen al
estado FAILED.

Mediante esta estrategia, una tarea que estd en un determinado estado tnicamente puede ser
promocionada al siguiente estado, siguiendo su ciclo de vida de acuerdo al diagrama de transicién

entre estados de la Figura 8-7.

8.3. El metaplanificador OrchestratorScheduler

La clase OrchestratorScheduler proporciona la funcionalidad de un metaplanificador de tareas
multi-hilo. Dado que implementa la interfaz Scheduler, esta clase proporciona cédigo a los métodos
que definen la politica para seleccionar la tarea a ejecutar (chooseGridTask), para seleccionar el mejor
recurso una vez seleccionada la tarea (chooseGridResource) y para elegir el nimero de procesadores
involucrado en la ejecucién una vez elegida la tarea y el recurso donde ejecutarla (chooseNumberOf-

Processors).
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Figura 8-8: Esquema general de los componentes de OrchestratorScheduler.

La Figura 8-8 muestra un esquema general de los componentes que integran este metaplanifica-
dor. Se observa que incluye una cola de tareas (objetos RunnableGridTask) y un hilo de ejecucién
(OrchestratorThread) que se encarga de recorrer circularmente la cola de tareas averiguando el es-
tado de cada una de ellas para decidir la accién a llevar a cabo. La cola de tareas sigue un modelo
de cola de prioridad, donde las tareas estdn ordenadas de forma légica de acuerdo a varios niveles
diferentes de prioridad que son especificados por el usuario. La prioridad impone un ordenacién sobre
el conjunto de tareas, de manera que aquellas mas prioritarias son atendidas antes que las de menor
prioridad. El orden entre las tareas de idéntica prioridad es arbitrario.

El OrchestratorScheduler dispone de tres conjuntos de hilos de ejecucién (thread pool) que per-
miten realizar concurrentemente las principales fases en la ejecucién de tareas. Para ello se utiliza
la funcionalidad, recientemente incluida en Java 1.5, para la creacién de aplicaciones concurrentes,
permitiendo la gestion y coordinacién de grupos de hilos de ejecucion. El grupo de hilos PreFEzxe-
cutionThreadPool permite realizar las tareas de pre-ejecucién de las tareas, es decir, seleccion del
mejor recurso y transferencia de datos para completar la fase de stage-in. Este conjunto de hilos,
por lo tanto, permite que se puedan ejecutar concurrentemente las fases de stage-in para diferentes
tareas.

Es facil imaginarse que, al realizar concurrentemente varias fases de seleccién de recursos, es
probable que la selecciéon no sea éptima puesto que, en principio, es posible elegir el mismo recurso
varias veces en base al nimero de procesadores libres, lo que, obviamente provocard que varias
ejecuciones vayan destinadas a la misma maquina. Para paliar este problema, GMarte implementa
técnicas de reserva de procesadores a nivel de cliente. Por lo tanto, nada mas realizar una selecciéon
de recurso, se marcan una serie de nodos como reservados. Esta informacién es utilizada por las
selecciones de recurso concurrentes para llevar a cabo su decision, teniendo constancia de la existencia

de menos procesadores disponibles de los que reporta el servicio de informacion.
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El grupo de hilos PartialResults ThreadPool permite realizar concurrentemente la recogida de
resultados parciales de diferentes ejecuciones, definidos en la clase GridPartialResultsFileSet. Esta
funcionalidad resulta de utilidad para aplicaciones que involucran un proceso iterativo, donde se
genera cada cierto tiempo un conjunto de datos. Mediante esta caracteristica no es necesario esperar
al final de la ejecucién para procesar los datos obtenidos, sino que pueden ser transferidos al cliente
cada cierto tiempo para solapar el post-proceso con la ejecucion de la aplicacién. Para la recogida
periddica de ficheros de copia de seguridad se utiliza una estrategia analoga.

Finalmente el PostEzxecutionThreadPool aglutina un conjunto de hilos de ejecucion que permiten
realizar las labores de post-ejecucién para diferentes tareas. Esto implica realizar la transferencia de
datos de la maquina remota al cliente, asi como el borrado de datos en la maquina destino.

Los conjuntos de hilos han sido disenados para que inicialmente estén vacios y puedan alcanzar un
limite méximo de ntimero de hilos en cada conjunto, cuyo valor es configurable por el usuario. De esta
manera, es posible gestionar progresivamente la carga de trabajo del metaplanificador aumentando
de manera dindmica el nimero de hilos de ejecucién de cada conjunto, hasta alcanzar los limites
impuestos por el usuario.

El uso de conjuntos de hilos, para implementar el metaplanificador, permite acelerar en gran
medida el proceso de planificacion frente a las alternativas secuenciales tradicionales. Ademas, el ni-
mero de hilos de ejecucién empleados no depende del niimero de tareas a ejecutar, lo que proporciona
una alternativa escalable para el proceso de metaplanificacién. Por lo general, las pruebas realizadas
sugieren utilizar un valor de 4 hilos de ejecucion para cada una de las fases. De esta manera es
posible gestionar de manera concurrente hasta 4 tareas, lo que permite acelerar el proceso de meta-
planificacién sin introducir una sobrecarga excesiva en la maquina que ejecuta el metaplanificador.

Loégicamente, estos valores dependen de la maquina en la que se ejecuta el metaplanificador.

8.3.1. Seleccion de Recursos

Por lo general, la seleccién del mejor recurso responde a la utilizacién de una funcién que permita
valorar la idoneidad de una méquina para la ejecucién de una aplicacion. En GMarte, dicha funcién
esta basada en un modelo de prestaciones que trata de obtener un estimador del tiempo de ejecucién
global de la aplicacion en cada uno de los recursos computacionales disponibles. Para ello se considera
el ancho de banda del enlace de conexién de red y caracteristicas dinamicas del recurso como el
nimero de procesadores libres. Para las mdquinas secuenciales se utiliza la informacién de la carga
computacional del recurso, para decidir si es capaz de ejecutar una tarea con una cierta calidad de
servicio.

Por lo tanto, el modelo de prestaciones ayuda al metaplanificador a decidir el mejor recurso para
ejecutar la tarea a planificar en cada momento, escogiendo a aquel que proporcione el minimo tiempo

de ejecucion estimado.
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El modelo de prestaciones

El modelo de prestaciones utiliza informacién proporcionada por el usuario e informaciéon compu-
tada por GMarte para calcular el Tiempo Total de Ejecucién Estimada en Grid (TTEEG), que
representa el intervalo de tiempo desde que el metaplanificador decide asignar la tarea a un recurso
hasta que la transferencia de resultados de la tarea finaliza.

Cada objeto GridTask (Figura 8-2) especifica el Tiempo de Ejecucién Estimado (TEE) a través de
la clase GridTaskConfiguration; el Tamario Estimado de los Ficheros de Stage-In (TEFSI); el Tamaiio
Estimado de los Ficheros de Stage-Out (TEFSO), por medio de la clase GridOutputFileSet; el
Tamarno Estimado de los Ficheros de Checkpoint (TEFC) asi como el niimero de copias de seguridad
que se van a generar (k.), a través de la clase GridCheckpointFileSet; el Tamanio Estimado de los
Ficheros de Resultados Parciales (TEFRP) asi como el nimero de resultados parciales que se van a
generar (k). El valor de TEFSI es calculado autométicamente por GMarte, dado que los ficheros
de stage-in son inicialmente conocidos antes del comienzo del proceso de metaplanificacién.

El TTEEG, descrito por la Ecuacién 8.1, incluye tanto el Tiempo Estimado de Ejecucién en el

Recurso Remoto (TEERR) como el Tiempo Estimado de Transferencias (TET).

TTEEG = TEERR + TET (8.1)

Para estimar el TEERR se utiliza un modelo sencillo, descrito por la Ecuacion 8.2, que favorece
la elecciéon de maquinas multiprocesador donde se pueda realizar una ejecucién paralela, siendo mas
valorada aquella maquina con mayor nimero de procesadores libres (p). Para ello, se asume un
modelo de paralelizacion perfecta donde el tiempo de ejecucién se dividird en un factor p al realizar

una ejecuciéon con tantos procesadores.

TEE  gjla aplicacién es paralela.
TEERR={ " (8.2)

TFEE Sila aplicacién es secuencial.

Por otra parte, la estimacion del TET se lleva a cabo de acuerdo a la Ecuaciéon 8.3 teniendo
en cuenta el ancho de banda (BW) entre la méquina cliente y el recurso remoto. Nétese que en el
calculo de esta expresién se esta introduciendo de manera implicita el concepto de proximidad de
recursos, priorizando la seleccién de recursos que permitan una alta tasa de transferencia de datos,
por lo general, aquellos que se encuentren en un entorno cercano a la maquina cliente. GMarte tiene
en cuenta los cambios en las condiciones de la red, ya que el valor de BW se recalcula despues
de cada transferencia de datos y se asigna al recurso. Esto permite tener disponible un estimador
dindmico del ancho de banda entre el cliente y la maquina remota. Esta caracteristica permite
detectar congestiones en la red, donde el tiempo involucrado en una transferencia de datos masiva

podria superar al tiempo de ejecucién.
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TEFSI +k. - TEFC+ k., - TEFRP+TEFSO
BW

TET = (8.3)

Una vez seleccionado el recurso computacional, hay que decidir el nimero de procesadores in-
volucrados en la ejecucién. Para el caso de las aplicaciones secuenciales la decisién es trivial (1
procesador) pero no es asi para las aplicaciones paralelas. La decisién involucra 3 criterios ortogo-
nales. En primer lugar, el usuario suele preferir que la ejecucién sea lo mas rapida posible, por lo
que tendera de forma natural a preferir un elevado nimero de procesadores. Por otra parte, es cono-
cido que un mayor ntimero de procesadores no implica necesariamente una reducciéon en el tiempo
de ejecucioén, ya que depende de la escalabilidad de la aplicacion paralela. En realidad, es habitual
que la eficiencia de una aplicacién paralela, que mide la utilizacién de los recursos computacionales,
disminuya conforme aumenta el nimero de procesadores. Finalmente, los propietarios de los recur-
sos computacionales estdn interesados en maximizar su utilizacion, aprovechando la capacidad de
computo de las maquinas para satisfacer las peticiones de multiples clientes.

La estrategia adoptada es la siguiente: El usuario puede definir un limite minimo y méximo de
procesadores a utilizar en la ejecucién paralela. El limite minimo supone definir una cierta calidad de
servicio para su aplicacién. Aquellas maquinas que no dispongan del niimero minimo de procesadores
seran descartadas por el metaplanificador. El limite méximo restringe el niimero de procesadores a
utilizar, y es conveniente fijar ese valor al niimero de procesadores por encima del cual la eficiencia
de la aplicacion es notablemente inferior. Este valor es completamente dependiente de la aplicacién
y es responsabilidad del usuario su cédlculo aproximado, dado que el metaplanificador, al ser un
componente genérico para multiples aplicaciones, no debe disponer de mecanismos para verificar su
validez.

Para aquellas tareas que no definen una estrategia de seleccién de nimero de procesadores, se
utiliza una politica amigable con los recursos computacionales que supone restringir las ejecuciones
paralelas para que no ocupen la totalidad de los procesadores libres. Para ello se ha optado por
una estrategia sencilla, donde se fija un umbral de 8 procesadores disponibles en el recurso, por
encima del cual las ejecuciones seran llevadas a cabo con la mitad de los procesadores disponibles.
Obviamente, siempre respetando los limites impuestos por el usuario. Esta sencilla politica evita
ocupar la totalidad de una maquina remota con una tnica ejecucién paralela, permitiendo albergar
otras ejecuciones en el recurso, bien del mismo usuario o de otros.

En la actualidad, el campo de las tecnologias Grid dedicadas a la metaplanificacion de tareas
incluye numerosos trabajos dedicados tinicamente a la politica de seleccion de tareas. En realidad, es
conocido que no existe una estrategia de asignacién de tareas éptima para cualquier tipo de aplica-
cién. Por eso, en lugar de optar por el desarrollo de un unico metaplanificador se ha optado por una
arquitectura abierta que permita al usuario incorporar diferentes estrategias de metaplanificacion.

Por ello, la clase Scheduler (Figura 8-2) es abstracta y dnicamente define las operaciones que debe
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implementar cualquier metaplanificador.

Cualquier usuario puede modificar la funcionalidad del metaplanificador de manera sencilla me-
diante la extensién de la clase OrchestratorScheduler y la redefinicién de cualquier de los métodos
para alterar la politica de seleccién de tareas, seleccion de recursos y selecciéon de ntimero de proce-
sadores.

Alternativamente, si unicamente se desea cambiar la politica de seleccién de recursos y mantener
la implementacion del metaplanificador, es posible conseguirlo sin més que realizar una subclase
de GridResourceMatcher (Figura 8-2) y sobrescribir el método getTGEET (Total Grid Estimated
Execution Time, TGEET) para puntuar de manera diferente a los recursos.

En este sentido, GMarte proporciona un marco facilmente extensible para la introducciéon de nue-
vas estrategias, tanto de metaplanificacion como de seleccién de recursos, que pueden ser adaptadas

para su utilizacion en aplicaciones concretas que precisen unos requisitos de ejecucion determinados.

8.3.2. Tolerancia a Fallos

La tolerancia a fallos que implementa el metaplanificador se apoya en los mecanismos de deteccion
de errores implementados en las capas inferiores, tanto de acceso al sistema de informaciéon como la
de ejecucion de tareas.

Si se produce un fallo en la ejecucion de una tarea, debe replanificarse de acuerdo al diagrama de
transicion de estados descrito en la Figura 8-7. Esta accién implica desencadenar un nuevo proceso de
seleccién de recurso para poder ejecutar nuevamente la aplicacién. Para tratar de reducir el impacto
en el tiempo de ejecucion de una aplicaciéon fallida, GMarte soporta la especificacion de tareas que
permiten salvar periédicamente su estado. Para ello, la tarea debe generar una serie de ficheros a
partir de los cuales se pueda retomar la ejecucién desde el iltimo instante en el que se guardé el
estado.

En este sentido, una GridTask puede especificar el conjunto de ficheros de copia de seguridad que
generard la aplicacién cada cierto tiempo. Asimismo, el metaplanificador puede ser configurado para
que periddicamente transfiera esos ficheros a la maquina local. Tener disponible esos ficheros en la
méquina local permite que, en caso de fallo en un recurso, se pueda continuar la ejecucion a partir
de la ultima copia de seguridad. En realidad, cuando se selecciona una tarea para su ejecucion y
comienza la fase de transferencia de archivos, se investiga si existe informacion de copia de seguridad.
En ese caso, sera transferida antes del comienzo de la ejecucion para evitar comenzar la ejecucién
desde el principio.

En el caso de que el fallo se produzca en un recurso computacional, por ejemplo si se detecta
un fallo en el acceso al servicio de informacién, entonces las acciones a realizar cambian. En este
caso se debe marcar el recurso como no disponible, y todas las tareas que se estaban ejecutando en

el mismo deben ser replanificadas forzosamente en otros recursos que hayan disponibles. Existe un

— 149 —



8.4. Ejemplos Précticos de Utilizacion de GMarte Capitulo 8. El Sistema de Computacién en Grid GMarte

componente llamado GridResourceResurrector que se encarga de investigar periédicamente el estado
de los recursos del TestBed, para volver a recuperarlos e incorporarlos como recursos disponibles
para la ejecucion de tareas. Esta funcionalidad resulta muy ttil para incorporar de manera dindmica
recursos al proceso de metaplanificacion.

En la actualidad, GMarte es capaz de guardar una copia de su estado en memoria secundaria,
empleando los mecanismos de serializaciéon de Java. De esta manera, en caso de fallo en el propio
metaplanificador no se pierde la definicién de tareas realizada y es posible retomar nuevamente la
sesién de planificacién. Esto implica que, para aquellas tareas que no hayan finalizado, se produce
una reconexién para continuar su monitorizaciéon. De esta manera, un fallo en GMarte no afecta a
la ejecucién remota de las tareas.

Este esquema de tolerancia a fallos multinivel es capaz de gestionar un porcentaje bastante
elevado de errores, que se pueden producir en cada uno de los niveles, permitiendo un comportamiento

relativamente robusto del sistema.

8.4. Ejemplos Practicos de Utilizacion de GMarte

Una vez revisada la funcionalidad ofrecida por GMarte, en esta seccion se presentan dos ejem-
plos de utilizacion del API de alto nivel para comparar la facilidad de uso de GMarte frente a los
mecanismos tradicionales ofrecidos por Globus. El primero tiene como objetivo realizar la ejecucién
remota de una tarea en un recurso de nuestra eleccién. El segundo utiliza la funcionalidad de meta-
planificacién para realizar la ejecucién remota de tareas de manera desatendida, sin que el usuario

decida los recursos especificos a utilizar.

8.4.1. Ejemplo de Ejecucion Remota Simple

Se desea ejecutar, empleando 4 procesadores de una méquina remota llamada ramses.dsic.upv.es,
una aplicacién denominada app3D que reside en el directorio /tmp de la mdquina cliente. Esta tarea
requiere un conjunto de ficheros de entrada, residentes en el mismo directorio, cuyo sufijo comin
es .dat y unos argumentos de linea de comandos (-z 10). Cuando la ejecucion finalice, se desea
que todos los ficheros generados durante la ejecucién de la aplicacion cuya extensién sea .out, sean
transferidos automaticamente a la méquina local. Ademds, la tarea requiere que el recurso disponga
como minimo de 128 MBytes de RAM disponibles o, en caso contrario, se impedira la ejecucién
sobre el recurso. Se asume que los aspectos relativos a seguridad, como credenciales validas, estan
bien establecidos entre ambas maquinas. Bajo estas condiciones el extracto de aplicacion GMarte
mostrado en la Figura 8-9, ejecutado en la méquina cliente, consigue los objetivos.

Utilizando exclusivamente las herramientas ofrecidas por Globus Toolkit (2.4.3), el usuario debe-

ria haber realizado las siguientes acciones (los paréntesis indican el comando utilizado para realizar
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GridTask gt = mnew GridTask();

GridExecutableFile gef = new GridExecutableFile("/tmp/app3D");
gt.setGridExecutableFile(gef) ;

GridInputFileSet gifs = new GridInputFileSet();
gifs.addGridFilesBySuffix("/tmp",".dat");
gt.setGridInputFileSet(gifs);

GridOutputFileSet gofs = new GridOutputFileSet();
gofs.addGridFilesBySuffix (".out");
gt.setGridOutputFileSet (gofs) ;

gt.setArguments("-x 10");

GridTaskLoR gtl = new GridTaskLoR();

gtl.addRequirement (AVAILABLE_RAM, 128);
gt.addGridTaskLoR(gtl);

GridResource gr = new GridResource("ramses.dsic.upv.es");
RunnableGridTask rgt = new RunnableGridTask(gt,gr);
rgt.setNumberOfProcessors(4);

rgt.stageIn(); rgt.run(); rgt.stagelut(;

Figura 8-9: Ejemplo de aplicacion GMarte para la ejecucion remota de una tarea.

la accién):

1. Investigar si la maquina esta encendida (ping), si el servicio de informacién MDS se estd ejecu-
tando (grid-info-host-search), si se estdn usando credenciales védlidas para acceder al recurso,

y si el servicio GRAM de la méquina destino se estd ejecutando correctamente (globusrun).

2. Asegurarse que el recurso tiene al menos 128 MBytes de memoria RAM disponible, mediante
la realizacién de una consulta LDAP (grid-info-host-search), que inicamente devuelva el valor
del atributo Mds-Memory-Ram-freeMB obtenido del servidor MDS. Ademés, se debe construir
otra consulta LDAP que devuelva el valor del atributo Mds-Computer-Total-Free-nodeCount.
Si existen diversas colas de ejecucion en el recurso, se debe investigar los valores de cada una

de ellas para decidir si existen al menos 4 procesadores disponibles.

3. Decidir en qué punto del sistema de archivos de la maquina remota van a residir todos los
ficheros y transferirlos a través de GridFTP (globus-url-copy). Como problema adicional, el
protocolo GridF' TP no mantiene los atributos de los ficheros y, por lo tanto, el fichero ejecutable

en el recurso remoto tendra su flag de ejecucién desactivado, lo que previene su ejecucion.

4. Decidir si la ejecucién va a ser interactiva o en segundo plano, y comenzar la ejecucién (glo-
busrun) con el numero de procesadores especificado. Si la ejecucién es en segundo plano, es
preciso consultar periédicamente el estado del trabajo (globus-job-status) hasta que el trabajo

alcanza el estado DONE o FAILED.

5. Averiguar donde se habran generado los ficheros resultado escritos por la aplicacion, y transfe-

rirlos a la méquina local (globus-url-copy). Ademds, como medida de cortesia se deben borrar
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GridTaskStudy gts = new MiCasoDeEstudio();

String hosts = {"machinel","machine2"};

TestBed tb = new TestBed(hosts);

Scheduler sched = new OrchestratorScheduler(tb, gts);
SchedulerConfiguration sconf = new SchedulerConfiguration();
sconf.setThreadCheckpointingPeriod(1800) ;
sched.setSchedulerConfiguration(sconf);

sched.start();

sched.waitUntilFinished();

Figura 8-10: Ejemplo de uso del API de GMarte para la metaplanificacion de tareas.

todos los ficheros de datos generados en el recurso remoto, para que no consuman espacio en

disco de manera innecesaria.

6. Realizar deteccion de errores a lo largo de todas las fases anteriores, para tomar acciones
apropiadas que permitan, como minimo avisar al usuario y, en el mejor de los casos, recuperarse

ante los errores ocurridos.

Ademas, la descripcién de acciones realizada asume que el recurso remoto es GT2. En caso
de ser GT4, se deberian emplear protocolos y herramientas diferentes para la realizacion de las
tareas descritas, lo que incrementa en gran medida la complejidad involucrada. Es facil observar
que, empleando los mecanismos tradicionales ofrecidos por GT, un usuario se enfrenta a un nivel de
complejidad lo suficientemente elevado como para dificultar la adopcion de la tecnologia Grid para
la ejecucién de sus aplicaciones.

La secuencia de instrucciones de la aplicacion GMarte (Figura 8-9) involucra la utilizacién de
algunos servicios de GT como GridFTP, para transferencia de ficheros, MDS, para el acceso a la
informacién del recurso y GRAM para la ejecucién del trabajo. Sin embargo, se observa que el
usuario queda alejado de toda esa complejidad, ya que tnicamente interacciona con un API que le
permite expresar de manera declarativa qué ejecutar, en lugar de centrarse en los aspectos practicos

sobre como ejecutar en un Grid.

8.4.2. Ejemplo de Metaplanificacién

En este ejemplo se utilizan las capacidades de GMarte para realizar la ejecucién de un conjunto
de tareas. En este sentido, se muestra la funcionalidad de metaplanificacién de tareas, proporcio-
nado por la clase OrchestratorScheduler, para la ejecucion de tareas sobre un conjunto de recursos
computacionales formado por dos maquinas.

En este ejemplo, la clase MiCasoDeFEstudio es una subclase de GridTaskStudy que debe ser
declarada e implementada por el usuario, y que contiene la definicién de todas las tareas (GridTasks)

que van a ser ejecutadas en el Grid. Para cada tarea, el usuario especifica los ficheros de entrada,
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los argumentos de linea de comandos, los ficheros resultado y el resto de pardametros configurables
para las tareas, de la misma manera que se realizé en el primer ejemplo. Para las aplicaciones de
barrido de pardmetros es posible definir todos los atributos de una tarea, y clonarla posteriormente
en miultiples instancias. En cada copia de tarea se modificaria el parametro correspondiente. En este
ejemplo particular se asume que la aplicacién del usuario genera peridédicamente unos ficheros de
copia de seguridad, y el planificador se configura para transferir esos ficheros de la maquina remota
a la local cada 30 minutos.

A partir de este ejemplo se puede observar que es bastante simple utilizar la funcionalidad de
planificador de tareas de GMarte. Unicamente se debe definir el conjunto de tareas (GridTaskStudy),
el conjunto de recursos computacionales (TestBed) y, opcionalmente, modificar la configuracién del
metaplanificador. Adicionalmente, se puede utilizar la funcionalidad de descubrimiento de recursos
(GridResourceDiscoverer) para obtener un TestBed a partir de los recursos publicados en un GIIS
o en un BDII.

Dado que GT no proporciona funcionalidad de metaplanificacién, no es posible mostrar ninguna
comparacién con GMarte. Sin embargo, es facil observar que toda la complejidad subyacente de la

interaccién con el Grid queda oculta tras el API de GMarte.

8.5. Areas de Aplicacion de GMarte

En la actualidad, el sistema de Computacion en Grid GMarte estd siendo aplicado en otros
campos diferentes a los cubiertos por esta tesis.

En primer lugar, se estd utilizando en el area del andlisis dindmico de estructuras, que es una
de las fases que mayor tiempo precisan en el ciclo de diseno de un edificio. Los elevados requisi-
tos computacionales y de memoria, para gestionar de manera eficiente simulaciones estructurales
tridimensionales, precisan la utilizaciéon de técnicas de computaciéon de altas prestaciones. Ademds,
existen leyes nacionales como la NCSE-02 (Norma de Construccién Sismoresistente) que obligan el
estudio de diferentes alternativas estructurales bajo la influencia de multiples terremotos.

En el marco de los proyectos de cdlculo de estructuras llevados a cabo en el GRyCAP, se ha
desarrollado un servicio Grid orientado al cdlculo dindmico de estructuras, accesible a través de
Internet por medio de herramientas graficas. En este sentido, se ha incorporado la funcionalidad de
GMarte para dotar al servicio Grid de un metaplanificador para la ejecucion eficiente de simulaciones
estructurales sobre una infraestructura Grid [175].

En segundo lugar, se ha establecido una colaboraciéon con el Area de Foténica del Grupo de Mo-
delizacién Interdisciplinar (Intertech), de la Universidad Politécnica de Valencia, en el campo de la
simulacién del guiado de la luz en fibras de cristal foténico. Las especiales caracteristicas de guiado

de la luz en fibras de cristal fotonico tienen potenciales aplicaciones en una gran variedad de cam-
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pos que van desde las comunicaciones épticas hasta la fabricacién de dispositivos optoelectronicos.
Las propiedades de propagacion del campo electromagnético en estos sistemas vienen determinadas
por la configuracién particular de la estructura dieléctrica transversal. A partir de un modelo que
representa la propagacion no lineal de un campo monocromatico en un medio inhomogéneo, se trata
de analizar la evolucién no lineal del campo eléctrico a lo largo de la fibra. Esto supone un alto
coste computacional, que puede acarrear semanas o incluso meses de ejecucion de multiples simu-
laciones, independientes entre si, en las cuales varian diferentes parametros de configuracién. Para
ello, se estd realizando la ejecucion concurrente de las diferentes simulaciones paramétricas, en una
infraestructura Grid, mediante la herramienta GMarte.

En tercer lugar, se ha iniciado una colaboracién con el Laboratorio de Fisiologia Computacional
(FisioComp) de la Universidad Federal Juiz de Fora, en Brasil. En esta colaboracién se plantea
estimar una serie de parametros de una simulacién cardiaca, a partir de los resultados de la misma
en forma de electrocardiograma. Este proceso implica la ejecucion de multiples simulaciones cardiacas
y la utilizacién de algoritmos genéticos, encargados de lanzar de dichas simulaciones. En este sentido,
se plantea la utilizacién de un servicio Grid de metaplanificacion basado en GMarte que permita
ejecutar dichas simulaciones, en una infraestructura Grid, de manera transparente para el usuario.
Ello supondra la integracién de la aplicacién de algoritmos genéticos desarrollada en FisioComp con
el servicio Grid de metaplanificacién basado en GMarte.

Por ultimo, recientemente se ha iniciado otra colaboracién con el Departamento de Informéati-
ca de la Universidade do Minho, en Portugal, para la integraciéon de un entorno de programacion
basado en esqueletos llamado JaSkel [176]. Esta herramienta permite ayudar al programador a cons-
truir aplicaciones paralelas bien estructuradas, proporcionando un conjunto de patrones comunes
de paralelizacién llamados esqueletos. En JaSkel, un programador construye una aplicacién paralela
seleccionando y componiendo los patrones paralelos que implementan su estructura. Posteriormente,
los esqueletos se completan con el cédigo dependiente de la aplicacién. Esto permite a los pro-
gramadores escribir codigo que puede ser ejecutado de manera eficiente en maquinas de memoria
compartida y clusters de PCs. En esta colaboracién se ha realizado una primera integracién de
GMarte y JaSkel para la creacién de un entorno que permite la ejecucién de aplicaciones paralelas
sobre clusters y entornos Grid. Para ello, se utiliza la funcionalidad de GMarte para la ejecucién

transparente de esqueletos JaSkel en plataformas Grid.

8.6. Trabajos Relacionados

Actualmente, existen varias lineas de investigacion que tratan de proporcionar un entorno para
simplificar el uso de los recursos distribuidos. El Grid Application Framework for Java (GAF4J) [177]

es un sencillo entorno de clases que se encarga de abstraer la problematica esencial de interactuar con
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una infraestructura Grid, que se asume que es Globus Toolkit 2.0. Javelin [178] es una infraestructura
basada en Java para la computacién paralela en Internet, que proporciona un entorno disenado ad hoc
para conseguir la ejecucién remota mediante la utilizacién de RMI (Remote Method Invocation) para
las comunicaciones. También, ProActive [179, 180] es una librerfa Java para la computacién paralela,
distribuida y concurrente, mediante la creacién de objetos activos que pueden ser distribuidos y

comunicarse por medio de las interfaces proporcionadas.

Todas estas herramientas tienen como objetivo simplificar el proceso de migrar o desarrollar una
aplicacién Java, para que sea ejecutada en un entorno de computacion distribuido. Sin embargo,
GMarte es un middleware desarrollado en Java que permite la ejecucién remota de aplicaciones
que pueden haber sido escritas en cualquier lenguaje de programacién, no tnicamente Java. Por

supuesto, la aplicacién debe poder ejecutarse en la maquina remota.

También existen proyectos cuyo objetivo fundamental consiste en la ejecucion sobre recursos
distribuidos, proporcionando, de esta manera, funcionalidad de metaplanificacién. Legion [181] es
un middleware basado en objetos que persigue la creaciéon de un tinico supercomputador virtual,
a partir de un conjunto de recursos distribuidos. Legion proporciona un API para la gestion de
recursos, asi como la gestién de las ejecuciones, pero esta basado en su propio entorno, con lo que su
uso queda restringido a las infraestructuras computacionales basadas en Legion. Condor [182] es un
software que permite la utilizacién efectiva de la potencia computacional de un conjunto de recursos.
Sin embargo, aunque Condor proporciona una pasarela para su uso con Globus (Condor-G [165]),
actualmente solo ofrece una interfaz de linea de comandos y no un API especifico que provea mayor

nivel de expresividad.

Quizd el proyecto més relacionado con el trabajo desarrollado es GridWay [166]. GridWay es
un metaplanificador de cédigo abierto que permite la ejecucién desatendida, confiable y eficiente de
trabajos sobre recursos computacionales basados en Pre-WS GRAM y WS-GRAM. El metaplanifi-
cador ofrece funcionalidades avanzadas de migracion de tareas en base a deteccién de pérdidas de
prestaciones. Sin embargo, GridWay tnicamente estd disponible para plataformas UNIX. GMarte,
por el contrario, es multiplataforma pudiendo ser ejecutado en multitud de arquitecturas y sistemas

operativos.

El entorno GMarte combina varios aspectos importantes. En primer lugar, proporciona un marco
facil de utilizar para los usuarios que quieran utilizar las ventajas de un Grid computacional para
la ejecucién de aplicaciones de alta productividad. En segundo lugar, GMarte permite la interac-
cién con Grids basados en Globus Toolkit y LCG-2. Esto permite utilizar su funcionalidad en los
numerosos Grids computacionales basados en GT y delegar la ejecucion de tareas sobre una in-
fraestructura Grid de produccién. En tercer lugar, GMarte proporciona interfaces de alto nivel, en
la forma de un API orientado a objetos y mediante documentos XML. De esta manera se obtiene

una alta versatilidad para utilizar la herramienta como parte de otras aplicaciones. En cuarto lugar,
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la capacidad multiplataforma le convierte en un componente genérico capaz de ser desplegado en

diferentes ambitos y maquinas.

8.7. Conclusiones

En este capitulo se ha descrito GMarte, el sistema de Computacion en Grid desarrollado para
realizar metaplanificacion de tareas sobre Grids computacionales. Se ha detallado la arquitectura del
sistema, compuesta por diferentes capas de abstraccién sobre Globus Toolkit, detallando cada una
de las principales areas: Abstraccién del acceso al sistema de informacién, abstraccion del proceso
de ejecucién de una tarea y abstraccién del proceso de metaplanificacién. Todas ellas se encargan
de ocultar la complejidad del Grid, utilizando los protocolos adecuados y exponiendo al usuario un
conjunto de interfaces de alto nivel.

El desarrollo de una herramienta de estas caracteristicas permite que usuarios no expertos en
Computacién en Grid utilicen la funcionalidad de GMarte para la ejecucién de aplicaciones cientifi-

cas. A continuacién se resumen las principales caracteristicas:

s Facilidad de Uso. Es facil de utilizar por usuarios que desconozcan los servicios de bajo nivel
ofrecidos por GT. Para ello, ofrece un API de alto nivel que permite utilizar su funcionalidad
desde un lenguaje de programacion. Ademas se puede interactuar con GMarte mediante la

especificacion de tareas y recursos computacionales a través de XML.

s Eficiencia. Implementa estrategias enfocadas a conseguir una ejecucién eficiente de las tareas.
Este punto implica tanto la definicién de politicas de seleccién de recursos computacionales, co-
mo la gestién eficiente del proceso de metaplanificacién, para reducir la sobrecarga introducida

por el propio proceso de asignacion de tareas.

= Multiplataforma. Es accesible desde miiltiples arquitecturas y sistemas operativos. Aunque
actualmente los sistemas Grid estdn practicamente enfocados a su uso en entornos UNIX,
no se puede obviar la existencia de numerosas maquinas Windows dentro de la comunidad

cientifica donde reside un interés en obtener los beneficios del Grid.

= Extensibilidad. La utilizacion de un marco de programacién orientado a objetos permite mo-
dificar el sistema de forma sencilla, para introducir nuevas politicas de seleccién de recursos e

incluso nuevos metaplanificadores, aprovechando la infraestructura ya implementada.

= Soporte para Computacion Paralela. Permite la ejecucion de aplicaciones paralelas basadas en

el estandar MPI, en los clusters de PCs de la infraestructura Grid.

= Tolerancia a Fallos. En una infraestructura distribuida como un Grid, esta caracteristica re-

sulta imprescindible para garantiza un nivel de robustez que permita tolerar la mayor parte de
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los fallos que se puedan producir a lo largo del proceso de planificacién de tareas. GMarte im-
plementa técnicas de deteccidén y recuperacién de errores, a varios niveles, tanto en la ejecucion

de las aplicaciones como en las transferencias de datos.

= Interoperabilidad con Infraestructuras de Producciéon: Permite delegar la ejecucién de tareas
a los RB de LCG-2. Esta funcionalidad permite utilizar de manera combinada recursos de
una infraestructura Grid local y recursos del mayor despliegue computacional existente en la

actualidad.

El desarrollo de componentes genéricos, que faciliten la utilizacion de las tecnologias Grid, permite
acelerar la adopcién de las mismas por parte de comunidades cientificas interesadas en la utilizacion
del Grid. En este sentido, el desarrollo de GMarte supone la aportaciéon de un grano de arena al

ecosistema de herramientas Grid.
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Capitulo 9

El Servicio Grid de
Metaplanificacion GMarteGGS

“We are stuck with technology when what we really want

is just stuff that works”. Douglas Adams, British author.

En este capitulo se describe la adaptacion de GMarte a una arquitectura orientada a servicio,
con el objetivo de desarrollar un metaplanificador multiusuario, accesible a través de Internet, que
ofrezca un servicio genérico de ejecucion remota de aplicaciones sobre Grids computacionales. En
primer lugar se describen brevemente los conceptos subyacentes a una Arquitectura Orientada a
Servicio. A continuacién se instancian dichos conceptos a las herramientas ofrecidas por Globus
Toolkit 4, citando los estandares adoptados. Posteriormente, se muestra la arquitectura del servicio
Grid desarrollado, describiendo el flujo de interaccién entre el cliente y el servicio. Luego, se aborda
la descripcién de un cliente grafico empleado para interactuar con el servicio Grid, detallando el uso
de la tecnologia empleada para crear un componente genérico, accesible desde Internet, que requiere
una minima configuracion por parte del usuario. Finalmente, se describen los trabajos relacionados,

destacando las principales ventajas del sistema desarrollado.

9.1. Introduccion

La Arquitectura Orientada a Servicio (Service-Oriented Architecture, SOA) [183], tal y como es
definida por el grupo de trabajo de Modelos de Referencia de OASIS [184], es un paradigma para
organizar y utilizar capacidades distribuidas que pueden estar bajo el control de diferentes dominios
de administraciéon. Para ello, proporciona herramientas comunes para ofrecer, descubrir y utilizar
dichas capacidades.

SOA permite la creacién de aplicaciones que combinan servicios débilmente acoplados e interope-
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[ Aplicaciones de Usuario j
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Servicios Servicios Web
Grid de GT4 WSRF
Usuario (Servicios Grid)
Servicios Web =
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WS-Notification
WSDL, SOAP, WS -Security

Contenedor GT4

Figura 9-1: El contenedor de aplicaciones proporcionado por GT4.

rables. Estos servicios interacttian entre ellos en base a una definicién formal de sus interfaces, que es
independiente tanto de la plataforma subyacente como del lenguaje de programacion. La definicion
del interfaz oculta la implementacién del servicio, que puede realizarse en cualquier lenguaje. Esto
permite que diferentes servicios, implementados con diferentes lenguajes, puedan interactuar entre
ellos por medio de las interfaces definidas. Por lo general, SOA se basa en un conjunto de estdndares
de Servicios Web [185]. Con el objetivo de introducir los conceptos utilizados en el desarrollo del
servicio Grid de metaplanificacién, se describe brevemente a continuacién la utilizacién de SOA, por

parte de Globus Toolkit, aplicada a la Computacién en Grid.

GT4 proporciona la implementacion de un conjunto de servicios Grid que se adhieren a la especi-
ficacion OGSA (Open Grid Services Architecture) [186]. Esta especificacién ha sido desarrollada por
el OGF (Open Grid Forum) [187] y su principal objetivo es la definicién de una arquitectura abierta,
comin y estandar para todos los servicios que pueden encontrarse en un sistema Grid (gestién de
trabajos, gestién de recursos, servicios de seguridad, etc). OGSA define la arquitectura subyacente
en base a unos servicios Web especiales, denominados servicios Grid, que son capaces de mantener

su estado de una invocacién a otra, caracteristica que no soportan los servicios Web tradicionales.

En este sentido, la especificacién WSRF (Web Services Resource Framework) [188] se encarga de
definir cémo son capaces de almacenar el estado los servicios Grid, empleando para ello el concepto
de recurso (WS-Resource [189]). Bésicamente, el estado no se guarda en el servicio Grid sino en un
contenedor de informacién llamado recurso. GT4 incluye una implementacion de WSRF, asi como
un conjunto de servicios Grid, desarrollados sobre esta tecnologia, que cumplen las especificaciones
de OGSA. Ademais, se facilita el desarrollo de nuevos servicios Grid, basados en esta tecnologia, que

sean interoperables y utilizables por la comunidad de usuarios del Grid.

La Figura 9-1 muestra un resumen del contenedor de aplicaciones proporcionado por GT4. En
el nivel mds bajo se encuentran el lenguaje WSDL (Web Services Definition Language) [190], que

permite la definicién de las interfaces de los servicios, el protocolo SOAP, que permite la comunicacién
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Figura 9-2: Diferentes escenarios en los que se puede aplicar el servicio Grid de metaplanificacién
ofrecido por GMarte.

entre servicios Web, y los mecanismos de seguridad proporcionados por WS-Security [191]. Por
encima, se implementa WSRF, junto con otras especificaciones, para permitir el desarrollo de los
servicios Grid estandar, asi como la creacién de servicios Grid por parte de los usuarios.

En este campo se incluye una de las aportaciones de esta tesis, mediante la creacién de un servicio
multiusuario genérico e interoperable con otros servicios, para la ejecucion de aplicaciones cientificas
genéricas sobre Grids computacionales.

El desarrollo de una herramienta de estas caracteristicas implica varias ventajas. En primer lugar,
la utilizacién de una aproximacion orientada a servicio permite separar las funciones de especificaciéon
de tareas y gestion de la ejecucién, en diferentes méquinas. Esto permite la creacién de un sistema
multiusuario que pueda gestionar concurrentemente las sesiones de metaplanificacion de diferentes
usuarios. Ademds, la utilizaciéon de un esquema orientado a servicio simplifica la funcionalidad del
cliente, permitiendo la creacién de componentes ligeros encargados de la interacciéon con el servicio.

Por otra parte, este escenario abre nuevas posibilidades, como las mostradas en la Figura 9-2.
Por un lado, es posible desplegar el servicio de metaplanificacion dentro de una organizacion, sir-
viendo de punto de entrada a sus recursos computacionales. De esta manera, se permite facilitar el
acceso a un Grid de organizacién (Figura 9-2.a). Esta situacién permite a una entidad proporcionar
acceso seguro y controlado a multiples clientes que desean ejecutar sus tareas en los recursos de la
organizacion. Por otro lado, es posible desplegar el servicio dentro de una organizacién para realizar
ejecuciones en recursos de otras instituciones (Figura 9-2.b). De esta manera, el servicio proporciona
una pasarela entre un conjunto de recursos computacionales distribuidos, posiblemente de diferentes
infraestructuras Grid, y los clientes que desean el acceso a esa infraestructura.

Como se puede observar, utilizar una aproximacién orientada a servicio permite nuevas formas de
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computacion que ya no estan limitadas a la mera ejecucion de tareas, sobre un Grid computacional,
desde una maquina cliente. Un componente de estas caracteristicas puede encargarse de la gestion
de tareas, tanto dentro de una organizacién como en multiples organizaciones, aprovechando las

caracteristicas de metaplanificacion implementadas en GMarte.

9.2. Funcionalidad e Interaccion

El servicio Grid basado en GMarte (en adelante GMarteGS) proporciona servicios de metapla-
nificacién a multiples clientes. Para ello, se introduce el concepto de sesion de metaplanificacion, y
el servicio ofrece una serie de operaciones para su definicién y manipulacién. Se define una sesion de
metaplanificacién como el conjunto de tareas que desea ejecutar un cliente. Adicionalmente, puede
incluir informacién sobre los recursos computacionales a utilizar y la configuraciéon del metaplani-
ficador. De esta manera, se permite que el usuario pueda especificar los recursos a utilizar para
la ejecucién de sus tareas o bien utilizar aquellos que estén accesibles desde el servicio Grid. La
sesién de metaplanificacion tiene una correspondencia directa con un objeto GMarte, denominado

MetaschedulingSession, que aglutina la siguiente informacion:

= Definicion de las tareas a ejecutar. Esta informacion tiene correspondencia directa con el objeto

de tipo GridTaskStudy, disponible en el entorno de abstracciéon proporcionado por GMarte.

= Definicién de las recursos sobre los que ejecutar. Esta informacion esta representada por un

objeto de tipo TestBed.

s Configuracién del proceso de metaplanificacién. El usuario puede especificar parte de la confi-
guracion del metaplanificador, como el niimero de hilos de ejecuciéon empleados para las princi-
pales fases, la politica de planificacién empleada, etc. Esta informacién se especifica mediante

un objeto de tipo SchedulerConfiguration.

Todo intercambio de informacién entre el cliente y el servicio se realiza mediante documentos
XML. La principal razén es que, al ser un formato en modo texto, puede obtenerse como resultado
de la invocacién de un método, facilitando asi la comunicacién entre el cliente y el servicio.

Para ello, se permite la definicién de los principales objetos GMarte en lenguaje XML. Adems4s,
se ha implementado un sistema de enlace de datos basado la herramienta XmlWrappers [111], desa-
rrollada por el autor, que permite obtener un objeto GMarte a partir de su descripcion en formato
XML y viceversa. De esta manera se facilita la transformacién de una representacion textual a una
representacién como objeto Java. Esta aproximacién permite que el cliente defina las tareas, los re-
cursos y la configuracién del metaplanificador, en formato XML. Estas definiciones seran utilizadas
por GMarteGS para obtener los correspondientes objetos GMarte, en Java, necesarios para comenzar

el proceso de metaplanificacion.
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<?xml version=‘‘1.0"’7> <?xml version=‘‘1.0°‘?> <7xml version=‘‘1.0°‘7>
<GridTaskStudy> <TestBed> <SchedulerConfiguration>
<GridTask> <GridResource> <ClassName>
<ExecFile> app </ExecFile> <Name> OrchestratorScheduler
<GridInputFileSet> pilos.itaca.upv.es <ClassName>
<GridFile> datai </GridFile> </Name> </SchedulerConfiguration>
</GridInputFileSet> </GridResource>
<GridOutputFileSet> <GridResource>
<WildCard> *.out </WildCard> <Name>
</GridOutputFileSet> muro.itaca.upv.es
<Arguments> -x 10 </Arguments> </Name>
</GridTask> </GridResource>
</GridTaskStudy> </TestBed>

Figura 9-3: Ejemplo de documentos XML simplificados para la especificacién de las tareas, recursos
y configuracién del metaplanificador.

La Figura 9-3 muestra un ejemplo de documentos XML, simplificados por razones de espacio,
para la descripcién de las tareas, de los recursos computacionales y la configuracién del metaplanifi-
cador. En la actualidad, los documentos XML permiten una expresividad ligeramente inferior a los
correspondientes objetos GMarte.

A continuacién, se describen las principales operaciones soportadas por el servicio:

= Creacién de una Sesion. Permite la creacion de una nueva sesién de metaplanificacion.

= Inicializacién de la Sesién. Esta operacién permite especificar los documentos XML que des-
criben las tareas y, opcionalmente, las maquinas y la configuracién del metaplanificador. Asf
mismo, las credenciales del usuario son delegadas al servicio para que la autenticacion con los

recursos del Grid sea realizada con la identidad del usuario.

= Obtencién de Informacién de la Sesién. Obtiene informaciéon como el nombre de la sesion,
la carpeta en la maquina del servicio donde se guardan los datos, la informacién del tiempo

invertido en su ejecucion, etc.

= Obtencién del Estado de la Sesion. Esta operacion permite obtener un resumen del estado de
la sesion. En él se indica, para cada una de las tareas, la maquina a la que ha sido asignada, el
nimero de procesadores involucrados en la ejecucion y el estado en el que se encuentra, dentro

del ciclo de vida de las tareas (tal y como se mostré en la Figura 8-7).

= Obtencién del Estado de la Infraestructura Grid. Obtiene un resumen del estado de los recursos
computacionales. En él se indica el nombre de la méquina, junto con informacién computacional
bésica como el nimero de procesadores disponibles frente a los totales o la memoria RAM

disponible.

s Cancelacion de la Sesién. Permite detener todas las ejecuciones de la sesion. Esta accién implica
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Figura 9-4: Funcionalidad general proporcionada por el servicio de metaplanificacién.

cancelar tanto los trabajos que se encuentran activos en los recursos computacionales como

aquellos que todavia no han sido ejecutados.

= Destrucciéon de la Sesién. Permite cancelar una sesion y eliminar toda la informacion vinculada
a la misma, es decir, los ficheros almacenados en la méquina del servicio y los recursos asociados.

Esta operacion impide la ejecucion de cualquier operacion posterior sobre esta sesion.

Con respecto a la delegacién de credenciales del usuario, cabe destacar que es igualmente posible
que el servicio Grid utilice unas determinadas credenciales, independientemente de las suministradas
por el cliente. De esta manera, es posible que miltiples clientes puedan tener acceso al Grid a través de
una unica identidad. Ademas, utilizando un conjunto de credenciales, es posible proporcionar una
pasarela computacional entre diferentes infraestructuras Grid que precisen credenciales diferentes

para ser accedidas.

La Figura 9-4 resume de manera esquematica la principal funcionalidad ofrecida por el servicio
Grid desarrollado. En primer lugar, el cliente crea una nueva sesion de metaplanificacién, con el
objetivo de ejecutar un conjunto de tareas sobre una infraestructura Grid. Posteriormente, el cliente
realiza la transferencia de los datos necesarios para la ejecucion de las tareas a la maquina que aloja
el servicio. Asimismo, proporciona la descripcion de las tareas y, opcionalmente, la lista de recursos

y la configuracion del metaplanificador que debe ser utilizada en la sesion.

A continuacién, el servicio Grid realiza la ejecucion de la sesién, utilizando la funcionalidad pro-
porcionada por GMarte. Las tareas se ejecutan en la infraestructura Grid y los resultados generados
son almacenados en la méquina del servicio. Al mismo tiempo, el usuario es notificado de los cam-
bios de estado de las tareas. Una vez finalizada la sesion, el cliente puede recuperar los resultados de
salida, a su méaquina, para comenzar el post-proceso de los mismos. Nétese que también es posible

obtener los resultados de salida de aquellas tareas individuales que ya hubieran finalizado.
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Figura 9-5: Arquitectura del servicio Grid de metaplanificacién asi como el flujo de informacién en
la interaccion cliente-servicio.

9.3. Arquitectura e Implementacion

El servicio GMarteGS utiliza las especificaciones WSRF, implementadas en GT4, para propor-
cionar un servicio Grid genérico para la metaplanificacién de tareas. El desarrollo de este servicio
consta actualmente de unas 60 clases Java que aglutinan casi 10000 lineas de cédigo.

La Figura 9-5 muestra la arquitectura principal del servicio Grid desarrollado. Estd compuesto a
su vez de dos componentes, el servicio factoria FactoryGMarteGS y el servicio instancia GMarteGS,
siguiendo las recomendaciones de [161]. Por una parte, el servicio factoria se encarga de crear nuevos
WS-Resource, es decir, nuevas sesiones de metaplanificacién, o lo que es lo mismo, un nuevo objeto
MetaschedulingSession. Por otra parte, el servicio instancia representa el ntcleo del servicio Grid
desarrollado, que implementa las operaciones que afectan a una sesiéon de metaplanificaciéon concreta.

La separacién de los servicios de factoria e instancia permite introducir nuevos escenarios. Por
ejemplo se podria disponer de un conjunto de servicios Grid de metaplanificacién, desplegados en
diferentes méaquinas, y con acceso a diferentes infraestructuras Grid. El servicio factoria seria el
encargado de decidir el metaplanificador mas adecuado para satisfacer cierta peticion de ejecucién,
por ejemplo en base a la capacidad de cémputo proporcionada por cada despliegue Grid o cualquier
otro pardmetro. Esta estructura daria lugar a un proceso de metaplanificacién de metaplanificadores
que, aiun siendo una estrategia interesante, queda fuera de los objetivos marcados por esta tesis
doctoral.

La interaccién entre la maquina cliente y el servicio Grid de metaplanificacién, en el nivel mas
bajo, también se muestra en la Figura 9-5. En primer lugar, el cliente debe conocer la URI (Uni-
form Resource Identifier) del servicio FactoryGMarteGS, que representa una direccién unica que lo
identifica, por ejemplo, http://pilos.itaca.upv.es:8080/wsrf/services/FactoryGMarteGS.

Posteriormente, se crea una nueva sesiéon de metaplanificacion (paso 1). Esto provoca (paso 2)
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<ns1:GMarteGSResourceReference xsi:type="ns2:EndpointReferenceType"
xmlns:nsl="http://www.grycap.upv.es/GMarte/GMarteGS"
xmlns:xsi="http://wuw.w3.org/2001/XMLSchema-instance"
xmlns:ns2="http://schemas.xmlsoap.org/ws/2004/03/addressing">
<ns2:Address xsi:type="ns2:AttributedURI">http://pilos.itaca.upv.es:8080/wsrf/services/GMarteGS</ns2:Address>
<ns2:ReferenceProperties xsi:type="ns2:ReferencePropertiesType">
<ns1:GMarteGSResourceKey>76922650-8c30-11db-9fa2-b46£07141c39</ns1:GMarteGSResourceKey>
</ns2:ReferenceProperties>
<ns2:ReferenceParameters xsi:type="ns2:ReferenceParametersType"/>
</ns1:GMarteGSResourceReference>

Figura 9-6: Ejemplo de Endpoint Reference (EPR).

que el componente ResourceHome cree un nuevo WS-Resource (paso 3), que contiene la sesién de
metaplanificacién (objeto MetaschedulingSession), devolviendo un identificador inico del nuevo WS-
Resource creado (paso 4). Usando la clave asociada a este recurso méas la URI del servicio GMarteGS
se crea un EPR (EndPoint Reference) que es devuelto al cliente (pasos 5 y 6). En este contexto,
un EPR identifica de forma tunica a la sesién de metaplanificacion (WS-Resource) y al servicio
GMarteGS. La Figura 9-6 muestra un ejemplo de EPR, que consta bédsicamente de una referencia
al servicio y a la clave que identifica al WS-Resource.

Para poder invocar un método del servicio GMarteGS se debe obtener el PortType a partir del
EPR (paso 7). El cliente, usando el PortType, invoca alguno de los métodos publicados por el servicio
GMarteGS (paso 8). Posteriormente, el servicio es capaz de localizar autométicamente, usando el
componente ResourceHome, el WS-Resource sobre el que se trabajard (paso 9). De esta manera se
obtiene una referencia a la sesién de metaplanificacién (paso 10), y la operacién es ejecutada (paso
11), afectando tnicamente a dicha sesién de metaplanificacién. Finalmente, el resultado obtenido

por la invocacién del método se devuelve al cliente (paso 12).

9.3.1. Especificaciones WSRF

El servicio Grid desarrollado utiliza diversas especificaciones de WSRF, dado que la utilizacion
de estandares facilita la creacién de herramientas interoperables. A continuacion se describe la uti-
lizacién de cada una de las especificaciones:

En primer lugar, la especificacién WS-Resource [189] describe la relacién entre un servicio Web
y un recurso, asi como los mecanismos de acceso a los recursos a través de interfaces basadas en
servicios Web. En GMarteGS, cada sesiéon de metaplanificacién corresponde a un WS-Resource vy,
por lo tanto, permite aislar sesiones de metaplanificacién de diferentes usuarios. El hecho de que
cada WS-Resource tenga un identificador tinico permite que, dado un EPR, sea posible determinar
de manera automatica la sesién sobre la que se debe ejecutar una cierta operacion.

En segundo lugar, la especificacién WS-ResourceProperties [192] estandariza el mecanismo para
definir las propiedades de un recurso, que representan su estado, y como éstas pueden ser declaradas

como parte de la interfaz del servicio. En GMarteGS, las propiedades de cada recurso incluyen un
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documento XML con el estado de la sesién de metaplanificacién, capturando, de esta manera, el

estado del WS-Resource. Este estado puede ser accedido por medio de herramientas estandar.

En tercer lugar, la especificacion WS-ResourceLifeTime [193] define mecanismos para destruir
un WS-Resource. Concretamente, determina dos estrategias diferentes: destruccion inmediata y des-
truccion basada en tiempo. GMarteGS permite la destruccién de sesiones de metaplanificacién en
cualquier momento, deteniendo la ejecucién de las tareas pendientes y liberando todos los recursos
asociados a la misma. Ademads, implementa una politica de liberacién automatica de sesiones, de
manera que una sesién de metaplanificacion finalizada, que no haya sido liberada en un determinado
periodo de tiempo (por defecto 15 dias), es autométicamente destruida. Esta aproximacién permite
utilizar el servicio Grid como un repositorio temporal de datos para albergar los resultados de salida

de las ejecuciones.

Por ultimo, también se han utilizado especificaciones de WS-Notifications, compuesto por WS-
Topics [194], WS-BaseNotification [195] y WS-BrokeredNotification [196]. Aunque no forman parte
de WSRF, estdn disponibles en GT4. Estas especificaciones permiten que una parte de un sistema
sea notificada de la ocurrencia de un evento en otro punto de él. Para ello, se plantea un sistema de
publicacion y subscripciéon, basado en temas, donde un cliente se subscribe a un tema para recibir
las notificaciones asociadas. Esta caracteristica ha sido incorporada al servicio Grid, de manera
que los cambios en el estado de la sesién de metaplanificacién, son notificados al cliente mediante
un documento XML que resume el estado de la sesion de metaplanificacién. Dado que las fases
iniciales y finales del proceso de metaplanificaciéon provocan numerosos cambios de estado, se han
implementado mecanismos bésicos de congestion para agregar miltiples notificaciones que ocurren
en el mismo intervalo de tiempo, con el objetivo de reducir la sobrecarga en la comunicacién entre

el cliente y el servicio.

Sin la utilizacion del sistema de notificaciones, los multiples usuarios del servicio Grid deben
consultar de manera periddica el estado de la sesién de metaplanificacién para comprobar si las
ejecuciones han finalizado. Esto supone una elevada carga en el servicio ya que cada peticién involucra
la creacién de un documento XML que resume el estado de cada una de las tareas de la sesion, junto
con su correspondiente envio al cliente. Con la aproximacién basada en notificaciones es posible
reducir esta carga, limitando la comunicacién de cambios de estado entre el cliente y el servicio al

momento en el que acontecen, lo que reduce en gran medida el nimero de comunicaciones realizadas.

Como contrapartida, la utilizacién de un esquema basado en notificaciones implica la existen-
cia de una instalacién de GT4, al menos el Java WS Core, en la maquina cliente para recibir la
informacién de los cambios de estado. Esto supone un problema en la creacién de clientes ligeros
para la interaccién con el servicio, principalmente debido a la complejidad de la instalacién de GT4.

Ademas, la configuracion del cortafuegos del cliente debe permitir la recepcion de las notificaciones.
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Figura 9-7: Diagrama de la interaccién entre cliente y servicio con los mecanismos de seguridad
empleados.

9.4. Infraestructura y Esquema de Seguridad Empleado

La seguridad en un entorno multiusuario, accesible desde Internet, como el ofrecido por GMar-
teGS, es crucial debido al elevado niimero de amenazas posibles. Por lo tanto, resulta imprescindible
la implementacién de mecanismos que garanticen las principales caracteristicas de una comunica-
cién segura [197]: privacidad, integridad, autenticacién y autorizacién. Para dar solucién a estos
problemas, se han utilizado mecanismos estandar basados en GSI y proporcionados por GT4.

La Figura 9-7 muestra un diagrama de interaccién entre el cliente y el servicio Grid detallando
los aspectos de seguridad involucrados. El cliente dispone de un certificado de usuario firmado por
una CA en la que confia el servicio Grid. De no ser asi, no es posible establecer ningin tipo de
comunicacion entre el cliente y el servicio, protegiendo de esta manera la integridad del servicio.

Para crear una nueva sesién de metaplanificacién, el usuario contacta con el servicio FactoryG-
MarteGS, que ha sido configurado para requerir la utilizacién de GSI Secure Conversation [157]
para entablar el didlogo. Este mecanismo de seguridad, obliga a realizar autométicamente el proceso
de autenticacién mutua, por el que ambas partes se aseguran de estar dialogando con el receptor
apropiado. Ademsds, el canal de conexién entre cliente y servicio se configura para incluir privacidad
e integridad de los datos. Adicionalmente, el servicio FactoryGMarteGS dispone de acceso a una
base de datos de usuarios registrados, de manera que un usuario que no haya sido dado de alta
previamente en el servicio, no podra crear una sesiéon de metaplanificacion.

Asimismo, el cliente utiliza un mecanismo de delegacién de credenciales que permite al servicio
crear un nuevo WS-Resource (sesién de metaplanificacion) asigndndole como propietario las cre-
denciales del usuario. Esta caracteristica es de importancia fundamental, puesto que los posteriores

accesos que se realicen sobre un WS-Resource tinicamente podran ser realizados por el usuario crea-
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dor del mismo. Hay que destacar que esta aproximacién de seguridad es mas completa y eficaz que
un simple control de acceso a usuarios autorizados a la entrada del servicio, ya que las politicas de
acceso a la informaciéon (WS-Resources) residen en el propio recurso y se comprueban al tratar de
acceder al mismo.

Se puede observar que los mecanismos de seguridad implementados permiten conseguir los si-

guientes objetivos:

= Todas las comunicaciones realizadas entre el cliente y el servicio son privadas, y no pueden ser

alteradas por un tercer agente sin que el receptor se percate.

s Un usuario que no ha sido dado de alta en el sistema no puede crear una sesién de metaplani-

ficacion en el servicio.

= Solo el creador de una sesiéon puede realizar una operacién sobre la misma. Por lo tanto, otro

usuario dado de alta en el sistema no tiene acceso a dicha sesion.

Notese que, adicionalmente, la maquina del servicio debe disponer de las credenciales de las
CAs que firmaron los certificados de los recursos que se pretende utilizar durante el proceso de
metaplanificacion.

La implementacién de mecanismos de seguridad estdndar basados en GSI permite el despliegue
de servicios Grid seguros, aptos para su utilizacién en un entorno multiusuario accesible a través de

Internet, donde pueden estar expuestos a numerosos problemas de seguridad.

9.5. Cliente del Servicio Grid de Metaplanificacién

El servicio Grid GMarteGS utiliza protocolos estandares como SOAP y XML para el intercambio
de datos, ademas de WSDL para la especificacién de la interfaz. Por lo tanto, cualquier cliente que
utilice dichos protocolos puede interactuar de manera programatica con el servicio desarrollado, sin
importar el lenguaje de programacién empleado.

Adicionalmente, se ha desarrollado una libreria cliente que proporciona un API en Java para
facilitar la interaccién con GMarteGS. En primer lugar, esta libreria implementa rutinas para la
gestion de datos entre el cliente y el servicio, aprovechando la implementacion tolerante a fallos
basada en GridFTP disponible en GMarte. De esta manera, se proporcionan métodos para la trans-
ferencia automatica de la informacién de las tareas a partir de su descripcién en XML. Bésicamente,
la especificacion XML de las tareas es procesada para detectar los ficheros necesarios para la ejecu-
cién de los trabajos del usuario. Esto permite ocultar la complejidad de la transferencia de datos al
usuario, que unicamente debe proporcionar la definicion de las tareas. En segundo lugar, la libreria
cliente permite la interaccién con el servicio GMarteGS mediante métodos de alto nivel, en Java,

que ocultan la complejidad de la utilizaciéon de los protocolos subyacentes.
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El desarrollo de esta libreria cliente de alto nivel, permite que otras aplicaciones puedan acceder
a la funcionalidad del servicio para delegar la ejecucion de tareas sobre un Grid computacional.
Esto permite una sencilla integracion entre las aplicaciones de los usuarios y GMarteGS, de manera
programética mediante la utilizacién del API desarrollado.

Alternativamente, se ha desarrollado un cliente graficos. El objetivo de esta herramienta es dar
soporte a aquellos usuarios que desean utilizar facilmente una infraestructura Grid para la ejecucién
de su aplicacién. Este tipo de usuarios no requiere utilizar un API sino que precisa de herramientas
graficas, faciles de utilizar, que oculten la complejidad de la interaccién con el Grid para la ejecucién
de tareas.

Para este tipo de usuarios se ha desarrollado una herramienta final, que permite la interaccion

con GMarteGS, y que soporta la siguiente funcionalidad:

1. Realiza transferencias de datos tolerante a fallos entre el cliente y el servicio, tanto para los
ficheros de entrada como para los resultados de salida, utilizando la funcionalidad de la libreria

cliente.

2. Permite al usuario especificar la informacién XML sobre las tareas y, opcionalmente, sobre los
recursos computacionales y la configuracién del proceso de metaplanificacién, requeridos para

crear una nueva sesién de metaplanificacion.

3. Muestra el estado actual del proceso de metaplanificacion, a través de una tabla que indica el

estado de cada una de las tareas.

4. Muestra el estado del conjunto de recursos, mediante una tabla que indica el estado de cada

uno de los recursos involucrados.

Con el objetivo de crear una herramienta facilmente accesible por parte de usuarios no expertos en
computacién, se ha optado por la utilizacién de la tecnologia Java Web Start [198]. Esto ha permitido
la creacion de un componente desplegable en Internet que inicamente precisa de un navegador web,

con soporte para Java, para ser accedido.

9.5.1. Java Web Start: Desarrollo de Componentes Ubicuos

La tecnologia Java Web Start (JWS), desarrollada a través de Java Community Process, imple-
mentada por Sun Microsystems e incluida en el Java Runtime Environment, permite desplegar un
aplicacién Java completa accesible a través de la red.

La principal ventaja de esta tecnologia es que el usuario inicamente precisa un navegador Web
con soporte para Java para acceder a la aplicacién, sin realizar ninguna configuracion o instalacién

especial de la aplicacion en la méquina cliente. Ademads, no se necesitan privilegios de administracién
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en la maquina cliente para poder ejecutar la aplicacién de la red. Esta caracteristica es muy impor-
tante ya que permite a los clientes acceder a la aplicacién desde maquinas publicas, con cuentas de
usuario limitadas.

La utilizacién de JWS para el despliegue de una aplicacion involucra, principalmente, los siguien-

tes pasos:

1. El desarrollador publica la aplicacién, asi como todas las librerias de las que depende, en un
servidor Web. Este proceso involucra un conjunto de archivos JAR (Java ARchive) y un fichero

JNLP (Java Network Launch Protocol) que describe y referencia los ficheros de la aplicacién.

2. El cliente, con un navegador Web, accede al fichero JNLP. Esto provoca la activacién auto-

maética, en la maquina cliente, del soporte JWS para descargar todos los ficheros necesarios,

especificados en el JNLP.

3. Una vez que los ficheros estan disponibles en la maquina cliente, la aplicaciéon comienza a
ejecutarse fuera del ambito del navegador. En este punto, se considera que la aplicacién ha

sido satisfactoriamente desplegada en la maquina del cliente.

JWS implementa un sistema de cache que evita la descarga innecesaria de ficheros que ya han sido
previamente obtenidos. Esta estrategia permite, por un lado, reducir el consumo de red en el cliente,
con la consiguiente reduccién del tiempo de acceso a la aplicacién. Ademas, el control de versiones
asegura que el cliente siempre utiliza la tltima version de la aplicacién, que serd automaticamente
descargada durante el acceso. Esta funcionalidad permite al administrador del servicio mantener un
control total sobre la herramienta cliente, impidiendo que se puedan utilizar versiones antiguas del
cliente que puedan resultar incompatibles con el servicio.

En importante destacar que, aunque la aplicacion se ejecute fuera del navegador, no significa que
pueda tener acceso total a la méquina del usuario. En realidad, la aplicacion se ejecuta dentro de
la caja de arena (sandboz) proporcionada por la méquina virtual Java, estando as{ restringida de

acuerdo a sus politicas de seguridad.

9.5.2. Utilizaciéon del Cliente Grafico

Antes de poder hacer uso del cliente grafico desarrollado, es imprescindible realizar una fase de
configuracién de la seguridad basada en GSI para que el cliente pueda interactuar de manera segura
con el servicio y, posteriormente, pueda ser autentificado y autorizado en los recursos computacionales
del Grid.

Para ello el usuario debe tener disponible en la maquina cliente tanto su certificado de usuario
como su clave privada. Adicionalmente, se precisan las credenciales de la CA que firmé el certificado

de la maquina que aloja el servicio Grid. Hay que destacar que la configuracion de seguridad en
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Figura 9-8: Diagrama de los principales pasos involucrados en el acceso a la funcionalidad de meta-
planificacién de GMarte empleando una aproximacion orientada a servicio.

la maquina cliente es un proceso que se ha de llevar a cabo una sola vez, salvo que el certificado
de usuario haya caducado. Para facilitar este procedimiento, se ha desplegado mediante JWS la
herramienta de configuracion del Java Commodity Grid, que ofrece una herramienta paso a paso
para configurar la seguridad basada en GSI de la maquina cliente.

Tras finalizar esta configuracion, el acceso al Cliente Grafico GMarteGS implica los pasos que se
pueden observar en la Figura 9-8. En primer lugar, el usuario accede al servidor Web que permite
lanzar el cliente grafico a través del protocolo JNLP, que automaticamente activa el soporte JWS en
el cliente para descargar el componente solicitado. Esto implica descargar el cliente grafico asi como

todo un conjunto de librerfas (ficheros JAR) que, a grandes rasgos, cubren las siguientes dreas:

1. Librerias de GMarte empleadas para las transferencias de datos confiables, acceso a los docu-

mentos XML, etc.
2. Librerias criptograficas requeridas para las comunicaciones GSI.

3. Componentes de traceo (logging) que permiten analizar el estado del proceso de ejecucién de

los componentes de GMarte.

4. Librerias cliente de GT4 que permiten acceder a servicios Grid basados en WSRF, lo que

incluye componentes como médulos Axis para acceder a servicios Web y definicién WSDL.
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Figura 9-9: Aspecto del cliente grafico desarrollado para interactuar con el servicio Grid de meta-
planificacion.

Esta informacién requiere un total de 8 MBytes que deben ser descargados en la maquina cliente.
Considerando el sistema de cache que implementa JWS, se puede afirmar que se proporciona un

acceso ligero al cliente del servicio de metaplanificacion.

Antes de que la aplicacién comience a ejecutarse en la maquina cliente se notifica al usuario que
ésta solicita un acceso sin restricciones a su méaquina (para leer certificados, realizar transferencias
por GridFTP, crear directorios, etc.), mostrando la informacién del certificado con el que se firmé
la aplicacién. Una vez aceptada la peticidn, el componente grafico se ejecuta automaticamente,

permitiendo al usuario la interaccién con el servicio Grid para realizar la ejecucion de las aplicaciones.

La Figura 9-9 muestra el aspecto de esta herramienta, formada por tres pestanas principales. La
primera de ellas permite especificar, como minimo, el fichero XML con la descripcién de las tareas.
La segunda pestana permite visualizar el estado de las tareas a lo largo del proceso de metaplanifica-
cion, actualizandose de manera automatica ante la recepcién de notificaciones de cambio de estado.
La tercera pestania muestra el estado de los recursos computacionales. Actualmente, esta tabla se
actualiza de manera periédica y ante la peticién del usuario.

La consecucién de una herramienta grafica para la interaccién con una arquitectura orientada a
servicio, que permite la ejecucién transparente de aplicaciones sobre infraestructuras Grid, supone
la culminacién del proceso de abstraccién de la ejecucion de tareas en Grid. La utilizaciéon de una

herramienta de estas caracteristicas permite aprovechar la potencia computacional de un Grid de
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manera sencilla por los usuarios.

9.6. Tolerancia a Fallos

Adoptar una arquitectura orientada a servicio, donde el cliente y el servidor residen en maquinas
diferentes, da lugar a nuevas probleméaticas que deben ser convenientemente gestionadas.

Por una parte, los fallos producidos en el cliente no deben afectar a las ejecuciones en los recursos
computacionales remotos. La estrategia implementada en GMarteGS, para tolerar los fallos en el
cliente, se basa en el conocimiento de que un EPR identifica univocamente tanto al servicio como al
WS-Resource que representa la sesién de metaplanificacion.

Por ello, cuando se crea una nueva sesion de metaplanificacion, el EPR se almacena automatica-
mente en un directorio por defecto en la méquina cliente. Adicionalmente, el usuario puede guardar
la sesién (almacenar el EPR) en cualquier otro fichero. En realidad, este identificador es la tinica
informacién necesaria para que un nuevo cliente pueda acceder a la informacion de la sesién corres-
pondiente, en el servicio Grid. Por lo tanto, un fallo en el cliente puede ser solventado mediante la
ejecucién de un nuevo cliente, que utilice el EPR de la sesién. Esta funcionalidad también permite
desacoplar el cliente y el servicio de manera que el usuario puede crear una sesion de metaplanifi-
cacién, apagar su maquina local y, posteriormente, conectarse de nuevo al servicio para consultar el
estado de sus ejecuciones.

Los fallos ocurridos durante el proceso de metaplanificacién, tanto en la ejecucién de las tareas
como en los recursos computacionales, son gestionados por las politicas de tolerancia a fallos imple-
mentadas en GMarte (descritas en la seccién 8.3.2). De esta manera, el servicio Grid queda aislado de
este tipo de fallos, teniendo constancia, inicamente, de los cambios de estado de las tareas durante
el proceso de metaplanificacion.

Por otra parte, resulta apropiado gestionar los problemas ocurridos en el propio servicio. Por
defecto, los WS-Resources permanecen siempre en memoria dentro del servicio Grid. Es por esto
que, ante un fallo en el contenedor de aplicaciones de GT4 o en la propia maquina del servicio, los
recursos activos en memoria desaparecen y, con ellos, las sesiones de metaplanificacién asociadas. En
este sentido se ha implementado el concepto de persistencia de recursos para poder almacenar los
WS-Resources (la sesién de metaplanificacién) en disco.

Para ello, cuando se inicializa una sesion, se utiliza el mecanismo de serializacion, ofrecido por
Java, para guardar una copia del estado de la sesiéon de metaplanificacion en el disco de la maquina
que alberga el servicio. En caso de producirse algin fallo, es posible reiniciar el contenedor de
aplicaciones o la maquina del servicio de manera que cualquier operacion ejecutada sobre una sesién
provoca una carga automatica de la misma para poder relanzar la sesién de asignacion de tareas,

Unicamente para aquellas tareas que no hubieran finalizado previamente. Utilizando los mecanismos
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de persistencia implementados en GMarte, es posible realizar una reconexién a las tareas activas,

para continuar su monitorizacién.

9.7. Trabajos Relacionados

En la literatura es posible encontrar diversas herramientas Grid orientadas a servicio. OGCE
(Open Grid Computing Environments) [199] estd dedicado a la construccién de unos componentes
denominados portlets, que permiten el desarrollo de portales accesibles via Web para la interaccion
con recursos Grid. Esta aproximacién permite que los usuarios puedan facilmente interactuar con
recursos Grid a través de una navegador, pero dificulta la integracién de una aplicaciéon con un portal
Grid de esas caracteristicas.

En el marco del proyecto eNANOS se ha implementado un metaplanificador orientado a servicio
denominado eNANOS Resource Broker [200], que pretende la creacién de una arquitectura coor-
dinada a 3 capas para la ejecucién de aplicaciones paralelas, desde el nivel de Grid hasta el nivel
de procesador. El sistema ha sido desarrollado empleando GT3 y admite compatibilidad con GT2.
Aunque se argumenta que el sistema es facilmente extensible para soportar nuevas versiones de GT,
no parece existir todavia una versién basada en GT4.

Hasta el momento, existen pocas referencias relacionadas con la utilizacion de WSRF para ofrecer
servicios Grid de metaplanificacién. En [201] se describe el diserio de un metaplanificador basado en
WSRF, junto con una aplicacién cliente, que permite la asignacion de tareas individuales a recursos.
El servicio Grid recibe peticiones de ejecucién de tareas que ocasionan un proceso de descubrimiento
de recursos para cada ejecucion. Esta aproximaciéon puede resultar més costosa para las aplicaciones
multiparamétricas, en las que resulta preferible realizar el descubrimiento al comienzo de la sesién
de metaplanificacién. Adem4s, en el trabajo no se detallan los mecanismos de seguridad empleados.

En esta linea, CSF4 (Community Scheduler Framework) [202] es un metaplanificador orientado
a servicios Grid que también utiliza la especificacion WSRF para su implementacion. Mientras
GMarteGS permite la gestién de sesiones de metaplanificacién que pueden involucrar conjuntos de
recursos diferentes, CSF4 recibe trabajos individuales especificados en lenguaje RSL en los que se
especifica el recurso en el que realizar la ejecucién. Sin embargo, CSF4 no coordina la transferencia
de datos dependientes de la aplicacién. Ademas, GMarteGS utiliza mecanismos de seguridad para
la proteccion entre diferentes sesiones de metaplanificacion, mientras que no existe documentacion
al respecto en CSF4.

Recientemente, la versién 3.0 de GridBus Service Broker [203, 204] ha incluido una interfaz
WSRF de servicio Grid para su metaplanificador implementado con GT4. Sin embargo, al igual que
ocurre con el resto de trabajos, no existe informacién de la infraestructura de seguridad utilizada

para la proteccion de trabajos entre diferentes usuarios.

- 175 —



9.8. Conclusiones Capitulo 9. El Servicio Grid de Metaplanificaciéon GMarteGS

9.8. Conclusiones

En este capitulo se ha descrito la creacion de un servicio Grid de metaplanificacién genérico, con
soporte para multiples usuarios, y accesible a través de Internet, para la utilizacién transparente
de infraestructuras Grid. El servicio Grid utiliza las especificaciones WSRF para la construccion de
servicios Grid interoperables. Ademads, utiliza una infraestructura de seguridad basada en GSI para
la proteccién y privacidad entre diferentes usuarios.

Ademsds, se ha descrito la creacién de un cliente grafico para facilitar la labor de interaccién con
el servicio de metaplanificacién. La herramienta grafica permite al usuario especificar los ficheros
XML necesarios para la configuracion de la sesion de metaplanificacién y observar la evolucién de
las tareas durante la ejecucion de la sesién.

Para proporcionar un acceso ubicuo al cliente grafico, se ha desplegado la aplicaciéon utilizando
la tecnologia Java Web Start. De esta manera, el cliente inicamente precisa un navegador Web con
soporte para Java, y una minima configuracién de seguridad para interactuar con una infraestructura
Grid computacional.

En este sentido, la creacién de componentes genéricos para el Grid, accesibles por medio de
interfaces estandar, supone una importante aportacién al ecosistema de herramientas Grid existentes.
La interoperabilidad con otras herramientas permite incorporar su funcionalidad como parte de otras
aplicaciones. Ademds, es importante destacar que el sistema desarrollado es suficientemente general
como para permitir su aplicacion en otros campos de la ciencia y de la ingenieria en la que sea

necesario la utilizaciéon de Computacion en Grid para la ejecucion de tareas.
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Capitulo 10

Aplicacion de las Tecnologias Grid

a la Simulacion Cardiaca

“I do not fear computers. I fear the lack of them”. Isaac

Asimov, Writer and Professor of Biochemistry.

En este capitulo se describe la utilizacion del sistema GMarte para la ejecucion de casos de estudio
cardiacos sobre infraestructuras Grid. En primer lugar, se aborda el problema de la portabilidad de
las aplicaciones complejas, detallando algunas soluciones para permitir su ejecucién en un Grid. A
continuacién, se describe la ejecucién de casos de estudio cardiacos en un Grid local, en un Grid
regional y en un Grid global, realizando un anélisis de los resultados obtenidos. Finalmente, se detalla
la utilizacion del servicio Grid GMarteGS como pasarela computacional para la ejecucién de casos

de estudio cardiacos, en infraestructuras Grid combinadas, por parte de ingenieros biomédicos.

10.1. Adaptacion del Simulador a Entornos Grid

Una infraestructura Grid esta formada por recursos computacionales heterogéneos, de diferentes
arquitecturas (Intel, AMD, Sparc, etc.) y diferentes sistemas operativos (Fedora, Debian, Solaris,
etc.).

En esta situacion, la ejecucion eficiente de una aplicaciéon en una méquina remota requiere la
migracion del cédigo fuente a la maquina destino, para generar un ejecutable apropiado. Para ello,
es posible utilizar los mecanismos ofrecidos por GT para la transferencia de ficheros (GridFTP) y la
ejecucién de tareas (GRAM), realizando el proceso de compilacién y enlace del ejecutable antes de
su ejecucion.

Sin embargo, las aplicaciones que dependen de otras librerias cientificas no pueden beneficiarse

de esta estrategia, ya que se deberia migrar a la méquina remota todas esas librerias. Dado el acceso
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controlado a los recursos de un Grid, esta aproximacion resulta poco viable.

Este es el caso del sistema de simulacién cardiaca CAMAEC, que depende de todo un conjunto
de librerfas (PETSc, BLAS, LAPACK, MUMPS, etc.) cuya existencia en la maquina destino no
puede ser asumida. Por lo tanto, aquellas aplicaciones que dependen de librerias no existentes en la
méquina destino requieren mecanismos adicionales para poder ejecutarlas.

En realidad, la utilizacién de las tecnologias Grid no deberfa implicar disenar nuevamente una
aplicacién existente. Seria un esfuerzo baldio adaptar una aplicacién para su ejecuciéon en un Grid,
cuando, actualmente, estas tecnologias estan en constante evolucion. Por lo tanto, resulta importante
huir de estrategias que requieran la modificacién del cédigo fuente de una aplicacién para permitir su
ejecucién en Grid, salvo en casos donde la mejora de productividad obtenida compense la inversién
en el desarrollo de la nueva aplicacion.

En este sentido, el simulador CAMAEC no ha precisado modificacién para ser ejecutado sobre
una plataforma Grid. Sin embargo, se han realizado una serie de adaptaciones para dotar de cierta

portabilidad a la aplicacion.

10.1.1. Simulador Autocontenido

Conseguir la ejecucion del simulador en una amplia variedad de méquinas requiere generar un
ejecutable autocontenido, sin dependencias de librerias externas. Para ello, es importante conocer
el mecanismo de librerias empleado en el sistema Linux, la plataforma mas utilizada en los recursos
computacionales de un Grid.

En Linux existen tres clases de librerias: estaticas, dindmicas y compartidas. Las bibliotecas
estaticas son colecciones de ficheros objeto, es decir, mdédulos ya compilados. Estos médulos objeto,
tipicamente ficheros con la extension .o, se agrupan dentro de una libreria estatica, tipicamente con
la extension .a, empleando utilidades del sistema como ar y ranlib. Cuando el enlazador (linker)
se encuentra con un fichero con la extensién “.a” realiza la busqueda de mddulos en el mismo,
seleccionando y anadiendo al programa aquellos que resuelven las referencias que todavia no han
sido satisfechas.

Por otra parte, las librerias dindmicas son objetos reubicables marcados con un cédigo especial
que los identifica como librerias dinamicas. El enlazador no anade al cédigo del programa los médulos,
sino que selecciona como resueltos los identificadores aportados por la libreria. El enlazador reconoce
una librerfa dindmica si su nombre termina con la extension “.so”. En el momento de la ejecucién
de una aplicacién con este tipo de enlace, se produce el enlace dindmico entre el cédigo ejecutable y
las librerias de las que depende.

La Figura 10-1 muestra la lista de librerias dindmicas de las que depende el sistema de simulacién
CAMAEC, obtenida con el comando Ildd de Linux. Se observa que la aplicacién depende, entre otras,

de librerfas dinamicas de PETSc y de las librerias de paso de mensajes MPI. El tamano de este fichero
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libpetscgsolver.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/1libg/linux/libpetscgsolver.so (0x40013000)}
libpetscgrid.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/libg/linux/libpetscgrid.so (0x40223000)}
libpetscmesh.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/libg/linux/libpetscmesh.so (0x40333000)}
libpetscts.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/1libg/linux/libpetscts.so (0x403bd000)}
libpetscsnes.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/libg/linux/libpetscsnes.so (0x403f4000)}
libpetscsles.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/libg/linux/libpetscsles.so (0x40448000)}
libpetscdm.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/libg/linux/libpetscdm.so (0x407b9000)2}
libpetscmat.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/1libg/linux/libpetscmat.so (0x40851000)}
libpetscvec.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/libg/linux/libpetscvec.so (0x41172000)}
libpetsc.so => /usr/local/soft/petsc/2.1.6/1ib/1libg/linux/libpetsc.so (0x4122f000)}
1libX11.s0.6 => /usr/X11R6/1ib/1ibX11.s0.6 (0x41352000)

libstdc++.s0.5 => /usr/lib/libstdc++.s0.5 (0x41430000)

libpthread.so.0 => /1ib/i686/1libpthread.so.0 (0x414e2000)

libfmpi.so => /opt/scali/lib/libfmpi.so (0x41513000)

libmpi.so => /opt/scali/lib/libmpi.so (0x4151£000)

1libdl.so.2 => /1ib/libdl.so0.2 (0x41664000)

libg2c.s0.0 => /usr/lib/libg2c.so0.0 (0x41667000)

libc.so.6 => /1ib/i686/1libc.so0.6 (0x42000000)

libm.so.6 => /1ib/i686/1libm.so.6 (0x41685000)

libxml2.s0.2 => /usr/lib/1libxml2.so0.2 (0x416a8000)

libgcc\_s.so.1 => /1lib/libgcc\_s.so.1 (0x41750000)

libcrypt.so.1 => /1lib/libcrypt.so.1 (0x41758000)

/1ib/1d-linux.so.2 => /1ib/1ld-linux.so.2 (0x40000000)

libz.so.1 => /usr/lib/libz.so.1 (0x41785000)

Figura 10-1: Librerias dindmicas de las que depende el sistema de simulacion.

ejecutable es de 1.9 Mbytes. Como se ha comentado, una aplicacién enlazada dindmicamente debe
localizar en tiempo de ejecucion las librerias de las que depende.

La alternativa al enlace dinamico es el enlace estatico, donde el cédigo de las librerias se incluye
dentro del fichero ejecutable. La mayoria de compiladores soportan la opcién de linea de comandos
-static, que indica al compilador que trate, en la medida de lo posible, de no enlazar con las librerias
dinamicas. Para ello, deben existir versiones estaticas de las librerias de las que depende la aplicacién.

En el caso del simulador CAMAEC, el enlace estdtico genera un ejecutable autocontenido de
14 Mbytes, que puede ser reducido a 6.6 Mbytes descartando los simbolos del ejecutable mediante
el comando strip de Linux. Este ejecutable autocontenido también incluye las librerias de MPI,
con el propésito de aislar al simulador paralelo de la implementaciéon MPI existente en la méquina
remota. Para ello se ha empleado como librerfa de paso de mensajes una versién de MPICH [68§]
especialmente configurada para deshabilitar la comunicacion mediante memoria compartida entre
procesos del mismo nodo. Se ha comprobado que dicha comunicacién puede causar problemas de
mala gestién de memoria, debido a que la implementacién utiliza las primitivas IPC (InterProcess
Communication) de Unix System V [69].

Béasicamente, el problema ocurre cuando los procesos de una ejecucién paralela se comunican
mediante memoria compartida y se produce un fallo en alguno de ellos. En ese caso, puede ocurrir
que la pagina de memoria que estaban empleando no se libere. Si sucede varias veces, es posible que
se agote la memoria asignada al usuario para realizar la comunicacion entre sus procesos. En caso de
tener acceso a la maquina, el problema se puede resolver de manera sencilla mediante la liberacién
manual de esas paginas de memoria. Sin embargo, en un entorno Grid, donde no se dispone de acceso

directo a los recursos, resulta mas apropiado prevenir el problema. Para ello se deshabilita el empleo
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de memoria compartida para la comunicacién entre procesos. Esto implica que, aunque dos procesos

estén ejecutandose en el mismo nodo, su comunicacion se llevara a cabo por medio de sockets.

10.1.2. Optimizaciones Dependientes de la Arquitectura

Los compiladores suelen ofrecer una serie de opciones para generar cddigo para una arquitectura
concreta. Si un ejecutable que contiene instrucciones especificas de una arquitectura es ejecutado
sobre otra diferente, fallard. Por lo tanto, mantener cierto nivel de portabilidad requiere deshabilitar
cualquier tipo de optimizacién dependiente de la arquitectura. El compilador gcc ofrece las opciones
-march y -mcpu que permiten la generacién de cédigo especifico para la arquitectura que se indique.
Por lo tanto, esas opciones no deben ser empleadas salvo que la arquitectura de la maquina destino
coincida con la de la méquina en la que se compilé la aplicacién.

Ademsds, existen versiones optimizadas, dependientes de la arquitectura, para los nicleos compu-
tacionales basicos BLAS y LAPACK, como las proporcionadas por la Intel MKL. Tal y como se ha
comentado anteriormente, si la aplicacion se enlaza con las librerias optimizadas para una platafor-
ma, no serd posible ejecutarla de manera portable en otras. Por ltimo, destacar que las opciones
tradicionales de compilacion como -O3 no suponen riesgo alguno ya que no introducen ninguna
optimizacion dependiente de la plataforma. Tan solo realizan procesos de reordenacién de codigo y

optimizaciones seguras.

10.1.3. Diversificando para Diferentes Arquitecturas

En la actualidad, resulta importante aprovechar de manera eficiente la potencia computacional
de las arquitecturas de 64 bits, como la ofrecida por el procesador Intel Itanium II. Este procesador
ofrece compatibilidad binaria con las aplicaciones de 32 bits existentes. Esto implica, por ejemplo,
que una aplicacién compilada en una maquina con un procesador Xeon puede ser ejecutada en una
maquina [tanium, siempre que las dependencias estén correctamente resueltas en la maquina destino.
Obviamente, una ejecucién correcta no implica una ejecucién eficiente, por lo que es de esperar una
reduccion de las prestaciones, frente a las obtenidas si se hubiera compilado de manera nativa la
aplicacién en la maquina Itanium.

La Tabla 10.1 muestra los tiempos de ejecucién, expresados en segundos, de una simulacion sobre
un tejido tridimensional de 30x30x30 células, durante 2 ms, con un ejecutable generado en la méquina
Kefren (camaec3D_ia32) y con un ejecutable generado en la maquina Bastet (camaec3D_ia64). Los
prefijos indican la arquitectura de la maquina en la que se generaron los ejecutables, donde TA32
corresponde a una arquitectura de 32 bits (Intel Xeon) e IA64 corresponde a una arquitectura de 64
bits (Intel Itanium IT). La descripcién de los recursos se puede encontrar en el Anexo A.

En la tabla se observa que la ejecucién en modo compatibilidad en el procesador Itanium II,

es decir, el ejecutable camaec3D_ia32 en la maquina Bastet, obtiene unas pobres prestaciones. El
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Kefren (Xeon) | Bastet (Itanium II)
camaec3D_ia32 55.12 288.79
camaec3D_ia64 - 40.51

Tabla 10.1: Comparativa de tiempos de ejecucion, en segundos, en plataformas de 32 y 62 bits para
ejecutables generados en ambas arquitecturas.

resultado indica que la simulacion es 5.24 veces més lenta que ejecutando en la plataforma de 32 bits
donde se genero el ejecutable. Sin embargo, la ejecucion en la maquina Bastet del simulador generado
en ella, resulta un 36 % mds rédpida comparado con la compilacién y ejecucién en la arquitectura de
32 bits. Obviamente, no es posible ejecutar en una plataforma de 32 bits una aplicacion compilada
en una maquina de 64 bits.

A la vista de los resultados obtenidos, resulta importante disponer de una version del simulador
para la arquitectura Intel Itanium II, para mejorar las prestaciones obtenidas en ella. De hecho, se
podria generalizar esta aproximacién para abarcar mas arquitecturas, generando un ejecutable para
Pentium III, otro para Pentium IV, otro mas para Intel Itanium II, etc, llegando incluso a realizar
combinaciones con las diferentes versiones de las librerias optimizadas. Sin embargo, se ha optado
por una estrategia mas factible, donde se dispone de dos versiones del simulador autocontenido, una
valida para las arquitecturas Intel de 32 bits y otra valida para las arquitecturas Intel de 64 bits.
De esta manera, se consiguen aprovechar las capacidades ofrecidas por los nodos Itanium de un

infraestructura Grid.

10.1.4. Prestaciones del Simulador Adaptado

Una vez realizadas las adaptaciones necesarias al simulador para su ejecucion en un entorno Grid,
obteniendo un simulador autocontenido y relativamente portable, resulta importante cuantificar la
pérdida de prestaciones que se produce frente al simulador original optimizado.

Para ello se han realizado una serie de ejecuciones en los clusters Ramses y Kefren (ver Anexo A).
Se llevo a cabo una simulaciéon de propagacion de potencial de accién sobre un tejido de 60x60x60
células durante 2 ms, empleando un paso de tiempo de 10 us, dando lugar a 200 pasos de tiempo.
La simulacién precisé un total de 170 Mbytes de memoria RAM vy, por lo tanto, ninguna de las
ejecuciones superé la memoria RAM de la mdquina. Ademads, se realizaron 2 ejecuciones de cada
tipo, obteniendo un promedio del tiempo de ejecucién.

Para la comparativa de resultados se han utilizado dos versiones del simulador. En el caso del
simulador denominado SimOpt, se emplean las librerias BLAS y LAPACK de la MKL para la ar-
quitectura donde se ejecuta. El simulador denominado SimGrid utiliza las correspondientes librerias
ofrecidas por el sistema operativo, sin optimizaciones dependientes de la arquitectura. Ademds,

SimGrid contiene las adaptaciones que se han comentado en puntos anteriores, es decir, es un simu-
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Ramses Kefren
SimGrid | SimOpt || SimGrid | SimOpt
Ejecucion Modelo 3.17 3.24 1.29 1.27
Sistema de Ecuaciones 0.99 0.86 0.19 0.18
Tiempo Total 864.21 851.88 306.23 296.91

Tabla 10.2: Tiempo promedio de ejecuciéon de un paso de simulacion, expresado en segundos, em-
pleando 1 procesador. Ademas, se muestra el tiempo global de la simulacién.

Ramses Kefren
Grid | Optimizado || Grid | Optimizado
Ejecucion Modelo 0.405 0.412 0.173 0.1689
Sistema de Ecuaciones | 0.174 0.156 0.087 0.05
Tiempo Total 126.88 125.102 69.96 49.85

Tabla 10.3: Tiempo promedio de ejecuciéon de un paso de simulacién, expresado en segundos, em-
pleando 8 procesadores. Ademas, se muestra el tiempo global de la simulacién.

lador autocontenido y relativamente portable. Ambas aplicaciones han sido compiladas empleando
la directiva de optimizacién -O3. Asi mismo, en ambos casos se ha enlazado con la libreria PETSc
compilada con la opcién de optimizacién (-0).

Con respecto a la comunicacién entre procesos, en Ramses se utiliza la red Gigabit Ethernet. En
Kefren, solo si el ejecutable utiliza ScaMPI, la version de MPI proporcionada por Scali, se emplea
la red SCI optimizada para dicha comunicacién. En otro caso, se emplea una red Fast Ethernet que
también se utiliza para tareas de gestién entre los nodos.

La Tabla 10.2 muestra los tiempos de simulacion, para ambos simuladores, empleando tinicamente
un solo procesador. De la misma manera, la Tabla 10.3 presenta los resultados obtenidos para
una ejecucién con 8 procesadores. En ambos casos se muestra el tiempo promedio de un paso de
simulacién, desglosado en las dos fases mas costosas. Por un lado, la ejecucién del modelo celular, que
tnicamente involucra calculo y, por otro lado, la resolucién del sistema de ecuaciones, que combina
el célculo y las comunicaciones entre procesadores.

A la vista de los resultados, se pueden extraer diversas conclusiones. En primer lugar, se observa
que, para el cluster Ramses, existe menos variabilidad temporal entre SimGrid y SimOpt, tanto en
secuencial como en paralelo. Sin embargo, para el cluster Kefren, existe una mayor variabilidad en
el tiempo de la ejecucion paralela, especialmente en la fase de resolucién del sistema de ecuaciones.

Hay que destacar que, en el cluster Kefren, el simulador adaptado a Grid utiliza la red Fast
Ethernet, en lugar de la red SCI. Esta primera red se utiliza tanto para la comunicacion entre procesos
como para la gestion entre los diferentes nodos del cluster. De esta manera, las comunicaciones son
maés lentas y, por lo tanto, es de esperar una caida en las prestaciones en las fases que precisen de
comunicaciones, como la de resolucién del sistema de ecuaciones.

La Figura 10-2 muestra una comparativa de los incrementos de velocidad obtenidos en cada uno
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Figura 10-2: Comparativa del incremento de velocidad obtenido para el simulador adaptado a Grid
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Figura 10-3: Comparativa de la eficiencia obtenida para el simulador adaptado a Grid y para el
simulador optimizado.

de los clusters para ambos simuladores. Analogamente, la Figura 10-3 muestra una comparativa
de las eficiencias obtenidas. En las graficas se observa que las ejecuciones llevadas a cabo en el
cluster Ramses presentan una ligera diferencia entre SimOpt y SimGrid, siendo la ventaja a favor
del simulador optimizado. Sin embargo, esta diferencia es mucho més acusada para las ejecuciones
llevadas a cabo en Kefren. En este caso, los resultados de escalabilidad, conforme aumenta el nimero

de procesadores, resultan peores para el simulador Grid que para el simulador optimizado.

10.1.5. Analisis Post-Mortem

Para poder investigar con mayor nivel de detalle la pérdida de prestaciones obtenida en el simu-
lador adaptado a Grid, en el cluster Kefren, se ha optado por emplear una herramienta de analisis

post-mortem de programas paralelos.

- 183 —



10.1. Adaptacion del Simulador a Entornos Grid Capitulo 10. Aplicacién de las Tecnologias Grid a la Simulacién Cardiaca

View & Frame Selector View & Frame Selecior

File Graph DataSets Zoom Legend =
Event Count vs Time

Event Count vs Time

o ’ ol i ! Ji i L,
0 89848 17.896 26.809 35.721 44.633 53.545 62,457 71.369 80.282 89194 0 5.4119 10376 15.341 20.306 25.270 30.235 35.200 40.164 45.129 50.094
93.195 52323

time (seconds ) time ( seconds )

Connectivity Option View Opt ‘ [ pti ot

) Disconnected States @ Connected States ) MPI-Process @ Thread ) Frocessor () Disconnected States @ Connected States. () MPI-Process ® Thread . "iocesson
P o e v
Number of Frames = 71 e a » Number of Frames = 71 Y a >
eS| —— " —r—
s || onme Nex Current Frame 8 previous || Display Next|
(a) SimGrid (b) SimOpt

Figura 10-4: Comportamiento de la aplicacién, analizado con la herramienta Jumpshot-3.

La librerfa MPE (Multi-Processing Environment) [205] utiliza las caracteristicas de MPI para
proporcionar herramientas de analisis de prestaciones, asi como la depuracion y representacion gréafica
de las comunicaciones entre procesos. Estas herramientas se denominan de andlisis post-mortem
porque recopilan informacién durante la ejecucion del programa, que sera procesada tras la ejecucién.

En ese sentido, se han instrumentado las ejecuciones en el cluster Kefren, con 8 procesadores,
para analizar y justificar la pérdida de prestaciones producida. Los datos recopilados se pueden
visualizar mediante la herramienta Jumpshot-3, incluida dentro de la libreria MPE.

La Figura 10-4 muestra la informacién que ofrece esta herramienta. El eje horizontal indica el
tiempo de la simulacién, mientras que el eje vertical contabiliza el niimero de eventos registrados
dentro de una determinada ventana temporal. Se puede observar que la aplicacion presenta un
comportamiento en base a patrones periddicos durante toda su ejecucion, salvo en el instante inicial.
En efecto, al comienzo existe un proceso de generacién de las principales estructuras de datos (tejido
cardiaco, matrices del sistema de ecuaciones, etc.). Posteriormente, el simulador entra en un proceso
iterativo donde cada paso de simulacion realiza siempre las mismas fases. La figura muestra como la
fase de creacién de matrices y estructuras de datos iniciales requiere més tiempo para SimGrid, que
para SimOpt.

En este sentido, analizar el comportamiento de una iteraciéon, para ambos simuladores, permite
averiguar la fase que requiere la mayor parte del tiempo. La Figura 10-5 muestra un detalle corres-
pondiente a un paso de simulacién. El eje horizontal corresponde al tiempo de simulacién y el eje
vertical muestra el identificador de cada proceso. Las flechas indican comunicaciones entre procesos,
permitiendo visualizar el patrén de comunicaciones durante la ejecucién. Los bloques indican las
operaciones realizadas por cada proceso.

Los bloques de color azul claro representan la operaciéon MPILISEND, un envio de datos no

bloqueante entre procesadores. Se observa que, para SimGrid, estos envios requieren mas tiempo
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Figura 10-5: Detalle del comportamiento de un paso de simulacién.

comparado con los respectivos en SimOpt. En efecto, tal y como se apuntaba anteriormente, esta
situacion es debida a la utilizacion de la red SCI. En el caso de SimOpt si que se emplea esta
red, dedicada exclusivamente a la comunicacion entre procesadores. Dado que ofrece una latencia
muy baja, permite operaciones de comunicacién muy rapidas. Por el contrario, SimGrid en el cluster
Kefren utiliza la red de comunicaciones por defecto, una Fast Ethernet que, ademés, no estd dedicada
en exclusiva para la comunicacién entre procesos. Esto provoca operaciones de comunicaciéon mucho
maés lentas, que afectan directamente a la eficiencia del algoritmo paralelo provocando una ejecucién

mas costosa temporalmente.

Como conclusién, resulta importante destacar que las técnicas de enlace estdtico, combinadas con
la deshabilitacién de las optimizaciones dependientes de la arquitectura, permiten la obtencién de
aplicaciones autocontenidas que pueden ser ejecutadas en un amplio espectro de maquinas Linux, la
principal plataforma en los despliegues Grid computacionales. El impacto que estas técnicas tienen
sobre el tiempo de ejecucién es bastante reducido. Sin embargo, el hecho de aislar la aplicacién
paralela de la implementacién MPI de la maquina remota, impide la utilizaciéon de redes especificas,
optimizadas para la comunicacién entre procesos. Esto provoca una reduccién de las prestaciones
paralelas. No obstante, la posibilidad de acceder a un elevado ntimero de recursos mediante las
tecnologias Grid, compensa sobradamente la pérdida de prestaciones provocada por la utilizacién de

estas técnicas.

Por otra parte, recientemente se estd impulsando la idea de trabajar con méquinas virtuales
aplicadas al Grid para la creacién de espacios de trabajo virtuales (virtual workspaces) [206], con el
objetivo de solventar la problematica de heterogeneidad de los recursos de computacién. Mediante
esta aproximacién, la maquina virtual contiene el entorno de ejecucién apropiado y puede ser des-
plegada sobre una maquina fisica. Esta reciente linea de trabajo estda pendiente de ser incorporada

como parte del proyecto Globus.
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10.2. Ejecucion de Casos de Estudio Cardiacos en Grid

En esta seccién se evalua el uso de GMarte para la ejecucion de varios casos de estudio cardiacos
sobre infraestructuras Grid. El primero de ellos permite encontrar la ventana vulnerable de un
tejido bajo condiciones de isquemia, realizando las ejecuciones sobre un Grid local compuesto por
maquinas del GRyCAP. El segundo caso de estudio investiga los efectos en la propagacién eléctrica,
de la isquemia de miocardio, realizando las ejecuciones sobre un Grid regional formado por recursos
de dos centros de investigaciéon nacionales. Finalmente, se aborda el mismo estudio planteado en
el segundo caso, pero ejecutado en un Grid global compuesto por méquinas de diferentes centros
de investigacion a lo largo del mundo. En todos los casos se evaltia la ventaja de la utilizacién del
Grid frente a otras alternativas computacionales, como el uso exclusivo de Computacién de Altas
Prestaciones o la ejecucién secuencial sobre un PC.

El objetivo de esta seccién consiste en evaluar las ventajas del sistema de Computacién en
Grid desarrollado, en términos de productividad. En este sentido y, con el objetivo de simplificar la
exposicién, unicamente se aporta un estudio detallado de las implicaciones biomédicas para el primer
caso de estudio. En el resto de estudios la exposicién se centra principalmente en los resultados de

ejecucion.

10.2.1. Ventana Vulnerable: Ejecucion en Grid Local

La fibrilacion ventricular es una arritmia muy grave que representa una de las principales causas
de muerte stbita [207, 208]. Esta arritmia suele ser provocada por la generacién de una reentrada, es
decir, un frente de onda eléctrico que circula alrededor de un obstéculo anatémico o funcional [209].
En el caso de las reentradas funcionales, una parte del tejido cardiaco que se encuentre en su periodo
refractario puede suponer un obstaculo para la propagacion del frente de onda. De este modo, la
propagacion sigue una via alternativa hasta que el lugar de bloqueo recupera su excitabilidad y el
frente de onda reentra, excitando de nuevo el lugar de origen [210].

Por lo general, se suelen considerar dos factores para analizar las reentradas. Por un lado, el
instante de aplicacion de la estimulacion prematura determina la posibilidad de generacién de reen-
tradas. Por otro lado, las condiciones electrofisiolégicas del tejido son responsables del mantenimiento
de la misma. De hecho, en primer lugar se debe aplicar un estimulo para conseguir una zona en perio-
do refractario. Sin embargo, el frente de onda tinicamente puede conseguirse si un segundo estimulo
(estimulo prematuro) no se aplica demasiado pronto. De esta manera, el instante de tiempo del
estimulo prematuro es un factor importante en la iniciacién de la reentrada.

Como se ha comentado anteriormente, las condiciones electrofisiolégicas del tejido son responsa-
bles del mantenimiento de la reentrada. Por ejemplo, debido a la obstruccién de una arteria coronaria

durante la fase aguda de isquemia de miocardio, los cambios electrofisiolégicos, como las alteraciones
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Figura 10-6: Tejido isquémico de 55x55 mm con una zona normal (NZ), zona de borde (BZ) y una
zona central isquémica (CZ).

en el nivel de oxigeno celular, de la concentracién de potasio extracelular, y de la acidosis [211, 212],
predisponen al corazén a la ocurrencia de arritmias reentrantes [129]. En efecto, la isquemia de
miocardio es una condicién en la que la ausencia de oxigeno en el musculo del corazén viene acom-
panada de una inadecuada retirada de los resultados del metabolismo debida a la reduccion de flujo

sanguineo

El estudio de este fenémeno puede llevarse a cabo de manera efectiva mediante simulaciones
basadas en computador, que analicen las causas de las reentradas. Sin embargo, en la literatura
cientifica no hay practicamente constancia de simulaciones de reentradas en situaciones patoldgicas
de isquemia. En este caso de estudio, se analizan los efectos de la estimulacién prematura en la
probabilidad de generacion de reentradas sobre un tejido isquémico y, por lo tanto, la vulnerabilidad

del tejido a las reentradas.

El aspecto novedoso de este estudio biomédico tedrico radica en el andlisis de los mecanismos
que dan lugar a las reentradas, en forma de figura de ocho, durante la fase aguda de isquemia de
miocardio. De hecho, las propiedades de los tejidos virtuales pueden controlarse de manera detallada
a nivel electrofisiolégico, algo extremadamente dificil de conseguir por medios unicamente experi-
mentales. En este estudio computacional, ademés de analizar los efectos de diferentes factores, se

simula un proceso realista de isquemia para encontrar las causas de iniciacién de la reentrada.
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Descripcién del Tejido Isquémico

Para las simulaciones se ha utilizado el modelo celular Luo-Rudy Fase II [10, 213] de propagacién
de potencial de accién. Para incluir los efectos de la isquemia provocados por la corriente de potasio
sensible a ATP, se ha introducido en el modelo la formulacién de Ferrero de dicha corriente [214].
En las simulaciones, se ha considerado un tejido bidimensional [215, 216]. Por ello, se ha dividido
un cuadrado de 55x55 mm en elementos de 100x100 pm tal y como se muestra en la Figura 10-6.
En ella se representa un tejido anisotrépico ventricular, afectado por una zona de isquemia regional
aguda. Se pueden distinguir tres zonas con diferentes condiciones electrofisiolégicas: zona normal
(NZ), zona de borde (BZ) y zona central isquémica (CZ).

Para simular la isquemia de miocardio, se han aumentado diversos parametros electrofisiolégicos
en la zona central isquémica. En primer lugar, se ha elevado la concentracién de potasio extracelular
([K™*],). En segundo lugar, la falta de oxigeno en la célula se representa mediante un descenso en la
concentracion intracelular de ATP ([AT P];) y un incremento en la concentracién intracelular de ADP
([ADP];), que es la responsable de la activacién de los canales de potasio sensibles a ATP [217, 218].
Finalmente, se ha considerado en la CZ un bloqueo parcial de canales de sodio y calcio provocados
por la acidosis [219, 220]. Los valores de estos pardmetros se muestran también en la Figura 10-6.
Con respecto a la zona de borde (BZ), se ha considerado un gradiente espacial de variacién para
cada parametro, desde su valor normal al valor isquémico, de acuerdo a estudios experimentales
[28]. Ademds, se ha tomado un ratio de anisotropia de 3:1, mediante los correspondientes valores de

resistividad longitudinal y transversal.

Protocolo de Estimulacion

Para analizar la vulnerabilidad a reentradas del tejido isquémico se ha definido una ventana
vulnerable. Este intervalo de tiempo incluye los instantes de estimulacién prematura que dan lugar
a una reentrada. Cuanto mas grande sea la ventana, mas vulnerable es el tejido cardiaco para
desarrollar una reentrada mediante estimulaciéon prematura.

En primer lugar, se aplicé un estimulo basico en el que la parte superior del tejido fue estimulada
mediante un pulso de corriente de 90 nA en amplitud (correspondiente a 1.5 veces el estimulo umbral)
vy 2 ms de duracion. Este estimulo se retrasé 50 ms, tal y como se muestra en la Figura 10-7, con el
objetivo de permitir la estabilizacion de las variables del modelo celular.

En segundo lugar, se aplica un segundo y prematuro estimulo, en el instante t3, en el mismo
lugar en el tejido y con la misma amplitud. Posteriormente, se ejecutan 20 simulaciones variando el
instante de estimulacién prematura (t2 = ¢;). De esta manera, el tejido fue estimulado con diferentes
intervalos de acoplamiento. Se tomaron t;s cada 5 ms con el objetivo de estimular entre el instante
200 ms y 300 ms. Nos referimos a este método como el protocolo de estimulacién S1-S3, donde S

es el estimulo basico y S2 es el prematuro.
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Figura 10-7: Protocolo de estimulacién.

Tabla 10.4: Caracteristicas principales de los recursos computacionales.

MaAaquina Procesadores Memoria
Kefren 20 dual Intel Xeon 2.0 Ghz 1 GByte
Ramses 12 dual Intel Pentium III 866 Mhz | 512 MBytes

Odin 55 dual Intel Xeon 2.8 Ghz 2 GBytes

Infraestructura Grid Empleada

Para realizar la ejecucién del caso de estudio, se ha empleado una infraestructura Grid compuesta
por varios clusters de PCs del GRyCAP, cuyas caracteristicas principales se muestran en la Tabla
10.4. Todas las médquinas llevan instalado Globus Toolkit 2.4.3 como soporte Grid y disponen de
credenciales validas, firmadas por la entidad certificadora del GRyCAP. Estos clusters no estan
tnicamente dedicados para realizar ejecuciones via Grid y, por lo tanto, el niimero inicial de nodos
de computacién disponibles antes de comenzar el proceso de metaplanificacién era de 17 (Kefren),

2 (Ramses) y 55 (Odin).

Descripcién Computacional del Caso de Estudio

Para realizar la ejecucion eficiente del caso de estudio se decidié realizar una primera simulacién
para obtener un checkpoint en el instante 200 ms, a partir del cual continuaron las 20 simulaciones
a ejecutar. Las simulaciones abarcaron un periodo de 600 ms, tiempo suficiente para detectar una
reentrada en el tejido cardiaco. El paso de simulacién fue de 0.024 ms, que previamente se estimo
que era lo suficientemente pequenio para capturar la dindmica de las corrientes iénicas. El potencial
de membrana de todas las células del tejido se guardé cada 4 ms, dando lugar a un total de 229
MBytes de resultados por simulacién. Esta informacién permite la generacién de un video, como
parte del postproceso, para que el experto biomédico determine si se ha producido una reentrada. Es
importante destacar que las ejecuciones mostradas permitieron obtener la ventana vulnerable con
una resolucion de 5 ms. Por lo tanto, se precisaron realizar simulaciones adicionales para obtener la

ventana vulnerable con una precisién de 1 ms.
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Tabla 10.5: Resumen del proceso de asignacion de tareas en la infraestructura Grid local para cada
una de las maquinas.

Maquina Simulaciones
Kefren 1(8p.),1(4p.),1(5p.)
Ramses 1(4p)

Odin 15 (8 p.), 1 (4p.)

La descripcién del caso de estudio consideré como parametro de variacién el retraso en la apli-
cacion del segundo estimulo. Para este caso de estudio, se configurd el metaplanificador para usar 4
hilos de ejecucién para la fase de stage-in y otros 4 para la fase de stage-out. Esta politica permitio
planificar hasta 4 simulaciones de manera concurrente.

Ademas, se limité a 8 el nimero maximo de procesadores empleados en cada ejecucion paralela,
independientemente del nimero de procesadores disponible en el recurso computacional seleccionado.
Aunque la elecciéon de ese umbral puede ser relativamente arbitraria, en el caso que nos ocupa
corresponde al nimero de procesadores por encima del cual la aplicacion obtuvo resultados de
eficiencia por debajo del 80%, en el caso més desfavorable, en el andlisis post-mortem. Fijar un
umbral de eficiencia permite escoger un niimero de procesadores maximo apropiado para mantener
una adecuada tasa de utilizacién de los recursos computacionales de la infraestructura. Ademds, un
efecto secundario de esta limitacién es que representa una politica amistosa que permite asignar
multiples ejecuciones a un recurso, en lugar de ocupar toda su capacidad con una tinica simulacién.
Adicionalmente, se consigue que varias simulaciones puedan ser ejecutadas concurrentemente sobre

el mismo cluster de PCs.

Resultados de Ejecucion

La Tabla 10.5 resume el proceso de asignacion de tareas. En primer lugar, un total de 16 simula-
ciones fueron asignadas dindmicamente a Odin, con 8 y con 4 procesadores. En Kefren, 3 simulaciones
fueron ejecutadas con diferente niimero de procesadores. En Ramses, solamente se realizé una eje-
cucion, con 4 procesadores.

Se puede observar como el metaplanificador distribuyé de manera dinamica la carga entre los
clusters de PCs, de acuerdo a su capacidad computacional, basada en el niimero de procesadores
disponibles. Ademds, aunque Ramses inicialmente tenia solo dos procesadores libres, la posterior
liberacién de recursos permitié al metaplanificador considerar la ejecucion de una simulaciéon con 4
procesadores. GMarte permite que, ante cada simulacién, se desencadene un proceso de seleccién
de recurso que considera el estado dinamico del Grid. Esto permite cambiar la decisién de mejor
recurso en cada asignacion de tarea, pudiendo adaptarse a los cambios de disponibilidad en el Grid.

La ejecucién del caso de estudio precisé 336 minutos (5.6 horas), desde el inicio del proceso de
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metaplanificacion hasta la finalizacion de la transferencia de datos de la ultima tarea a la maquina
cliente. Una aproximacién secuencial tradicional, ejecutando una simulaciéon tras otra en un solo
nodo de Odin, precisé 17468 minutos (mds de 12 dias).

Consideremos ahora la utilizacién exclusiva de la Computacion Paralela en un cluster formado por
16 procesadores. La eleccién de ese niimero responde a un tamano promedio de cluster de un centro
de investigacién de tamano medio o un pequeno laboratorio de investigacion biomédica. Emplear esta
aproximaciéon computacional, realizando dos ejecuciones simultaneas de 8 procesadores, en el cluster
Odin, precisé un total de 2812 minutos. Por lo tanto, la aproximacién basada en Computacién en
Grid fue casi 52 veces més rdapida que la ejecucién secuencial, y 8.3 veces mas rapida que la ejecucion

utilizando exclusivamente Computacién Paralela.

Resultados del Caso de Estudio

En este caso de estudio se ha utilizado el modelo Luo-Rudy Fase II para simular la propagacion
eléctrica en un tejido con isquemia regional aguda. Los resultados obtenidos indican que las con-
diciones de isquemia predisponen al corazén a la reentrada y que su generaciéon depende en gran
medida del instante de estimulacién prematura.

Para ello, se han analizado los patrones de excitacion del tejido simulado de acuerdo al protocolo
S1-S5. Como consecuencia de la inyeccién del estimulo bésico S1, el potencial de accién se propagd
por todo el tejido. Sin embargo, después de la inyeccién de Ss, los patrones de excitacion dependen
del intervalo de acoplamiento empleado. Por un parte, si S se inyecta antes del instante 243 ms,
cuando las células estimuladas todavia no se han recuperado del periodo refractario, no se genera
un potencial de accion. Por otra parte, después del instante 267 ms, la zona superior del tejido ya
ha recobrado su excitabilidad, al igual que el resto de células cuando les llega el potencial de accién,
por lo que éste se propaga nuevamente por todo el tejido. Sin embargo, cuando S se envia entre
esos dos instantes de tiempo, se obtienen patrones de reentrada en el tejido simulado. Por lo tanto,
la ventana vulnerable abarca el intervalo temporal [243,267] ms.

La Figura 10-8 muestra las diferentes etapas de la actividad eléctrica, aplicando S5 en el instante
250 ms, por lo tanto dentro de la ventana vulnerable. Cada fotograma representa el potencial de
membrana en el tejido en un instante dado de tiempo, codificado mediante una escala de colores.
Como se puede apreciar en la figura, en la primera fase de activacion del tejido justo después de aplicar
el estimulo S, la parte superior del tejido ha recuperado su excitabilidad y se produce un frente de
propagacion hacia abajo. La onda de excitacién fue planar en NZ pero se curva conforme llega a BZ
y CZ. Esta curvatura se explica por las diferencias en la velocidad de conduccién longitudinal. De
hecho, existe suficiente evidencia experimental que la propagacion de potencial de accién se retrasa
en las zonas isquémicas [221], mientras que la zona de borde se caracteriza por una conductividad

eléctrica por encima de lo normal [219].
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Figura 10-8: Fotogramas del potencial de membrana del tejido despues de la estimulacion mediante
Ss. El color rojo indica voltaje depolarizado y el color azul indica repolarizado. Los fotogramas estan
separados por un espaciado de 50 ms, comenzando desde el instante 100 milisegundos, hasta 800
ms. La primera fila corresponde al efecto del estimulo S;. S5 fue aplicado en el instante 250 ms a la
parte superior del tejido. Inicialmente, la propagacién eléctrica ocurre de arriba a bajo.

El patron de reentrada consistié en dos circuitos paralelos de reentrada que se asemejan a la
reentrada en forma de figura de ocho obtenida por Janse en un corazén isquémico de cerdo [129]. En
sus experimentos, bloquearon la arteria coronaria descendente anterior izquierda del corazén de un
cerdo. Unos minutos después, al igual que en estas simulaciones, se obtuvieron patrones de excitacién
consistentes en reentradas en forma de figura de ocho, inmediatamente anteriores a la aparicién de

fibrilacién ventricular.

Las simulaciones llevadas a cabo en este caso de estudio muestran la vulnerabilidad a la reen-
trada para tejidos isquémicos regionales, proporcionando pistas sobre las corrientes responsables de
las arritmias reentrantes. Es conocido que, bajo condiciones patofisiolégicas, una serie de latidos
anormales puede estimular prematuramente el tejido dando lugar a circuitos reentrantes [221], tal
y como confirman los resultados aqui obtenidos. Sin embargo, es dificil analizar experimentalmen-
te los mecanismos que subyacen a los patrones de activacion obtenidos y, por ello, la simulacién

proporciona una herramienta muy importante.

Los resultados obtenidos sugieren que diferentes grados de isquemia alterarfan la vulnerabilidad
a las reentradas. De hecho, no solo se deberian considerar drogas antiarritmicas sino drogas vaso-
dilatadores, como apertores de canales de potasio, que pueden suponer una novedosa aproximacion
farmacoldgica en el tratamiento de las arritmias reentrantes. Este caso de estudio ha sido aceptado

para publicacién en la revista IEEE Transactions on Information Technology in Biomedicine [222].
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Figura 10-9: Tejido 3D de 60x60x60 células con una zona central de 20x20x20 células bajo condiciones
de isquemia.

10.2.2. Isquemia de Miocardio: Ejecucién en Grid Regional

En este caso de estudio se planted estudiar los efectos de la isquemia de miocardio en la propa-
gacién del potencial de accién. Los mecanismos de generacién de las taquicardias ventriculares y la
fibrilacién ventricular, la méas mortal de las arritmias, pueden ser estudiados usando un modelo de
tejido cardiaco en el que cierta parte del substrato es isquémico, resultante de la oclusiéon de una

arteria coronaria, mientras que el resto del tejido adyacente permanece en condiciones normales [28].

En la zona afectada por el proceso de isquemia, los valores de varios parametros electrofisiolégicos
sufren variaciones a lo largo del tiempo conforme la isquemia progresa. La concentracién de potasio
extracelular ([K*],), en primer lugar, cambia desde su valor normal, 5.4 mmol/L, hasta un valor
de 12.5 mmol/L, durante los primeros 5 minutos de patologfa, alcanzando un estacionario durante
los siguientes 5 minutos de isquemia [218]. En segundo lugar, la concentracién intracelular de ATP
([AT P];) decrece de manera lineal con el tiempo, desde un valor normal de 6.8 mmol/L a 4.6 mmol /L,
durante los primeros 10 minutos de isquemia. Simultaneamente, la concentracién intracelular de
ADP ([ADP];) se incrementa de 15 pmol/L hasta 100 pmol/L en el mismo intervalo de tiempo
[214]. Finalmente, la acidosis reduce la conductancia maxima de las corrientes de sodio (In,) y
calcio (Igq(z)) a un 75% de sus valores normales entre el minuto 5 y 10 del episodio de isquemia
[223].

Por lo tanto, los parametros mencionados, presentes en el modelo de propagacién de potencial
de accién cardiaco, cambian de manera diferente con el tiempo durante los primeros 10 minutos de
la isquemia de miocardio. En las simulaciones que aqui se presentan se evalué el comportamiento
eléctrico a corto plazo del tejido, partiendo de diferentes instantes de tiempo desde la aparicién de
la isquemia. Por lo tanto, el tiempo desde el inicio de la isquemia es el principal parametro que varia

en el conjunto de las simulaciones.

Para ello se simul6 un tejido 3D que comprende una zona central isquémica, formada por un
cubo de 20x20x20 células, en el que las condiciones de [K+],, [AT'P;, [ADP];, Inq € Icq(r) varfan

con el tiempo. Tal y como se puede apreciar en la Figura 10-9, este tejido esta inmerso en un cubo de
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Figura 10-10: Infraestructura Grid empleada. A la izquierda las maquinas del GRyCAP y a la derecha
las maquinas del ASDS.

60x60x60 células. Los parametros electrofisiologicos del tejido que rodea a la zona central isquémica
se mantienen en sus valores normales.

De esta manera, se analiz6 la influencia en la propagacién del potencial de acciéon de diferentes
grados de isquemia que ocurren entre los 0 y los 10 minutos desde la aparicién de la patologia,
utilizando un incremento de tiempo de 0.5 minutos. Esto da lugar a un total de 21 simulaciones
paramétricas.

Cada ejecucién simul6 un periodo de 80 ms con un paso de tiempo de 10 us. Se aplicé un estimulo
supra-umbral a todas las células del plano inferior durante el intervalo de simulacién [50, 52] ms.
Ademss, se guard6 una instantanea del potencial de membrana de las células del tejido cada 1 ms
durante el intervalo [40, 80] ms, dando lugar a un total de 68 MBytes de informacién binaria. Una
simulacién de estas caracteristicas, ejecutada en secuencial en el cluster Kefren, precisé 3.8 horas
con un consumo de 180 MBytes de memoria RAM.

Para poder ejecutar las simulaciones resultantes de los casos de estudio cardiacos, se utilizé una
infraestructura Grid formada por recursos computacionales de dos entidades diferentes. La Figura
10-10 muestra las méquinas de las que consto el banco de pruebas. En primer lugar se utilizaron
2 clusters de PCs, de 10 nodos biprocesadores disponibles de computo cada uno de ellos, y una
estaciéon de trabajo Intel Itanium 2, del GRyCAP. En segundo lugar se utilizaron recursos del Grupo
de Arquitectura y Seguridad de Sistemas Distribuidos (ASDS), de la Universidad Complutense de
Madrid, formado por 4 PCs de sobremesa. La uniéon de ambas infraestructuras computacionales se

realizé mediante la confianza mutua en las entidades certificadoras del GRyCAP y del ASDS.

Resultados de Ejecucion

La Tabla 10.6 resume la distribucién de tareas a los nodos del Grid, indicando el total de eje-
cuciones que se realizaron en cada una de las maquinas. Para cada una de ellas se indica, entre

paréntesis, el nimero de procesadores empleado. Durante la metaplanificacion, las médquinas Bastet
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Tabla 10.6: Resumen de la asignacién de tareas en el Grid regional.

MaAaquina Simulaciones
Kefren 4(4p),30Bp.)22p)21p.)
Ramses | 1 (6p.),3(5p.),1(4p.),1(1p.)
Hydrus 2 (1p.)
Cygnus 2 (1p.)

55.5 ms. 59.0 ms. 62.5 ms. 65.0 ms.

1L
N 4 [ [
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Figura 10-11: Potencial de membrana en cuatro instantes de tiempo bajo tres grados de isquemia.
La propagacion estd aconteciendo de izquierda a derecha.

0.0 min.

2.5 min.

10.0 min.

y Cepheus presentaron una alta carga computacional, por lo que GMarte decidié no asignarles nin-
guna simulacién. Adicionalmente, durante el proceso de asignacién de tareas, la méquina Aquila no
ofrecié suficiente memoria RAM disponible para permitir la ejecucién de una simulacién y, por lo
tanto, nunca fue escogida por el metaplanificador. Es importante recordar que esta informacion es
publicada por el servicio de informacién de los recursos y utilizada por GMarte para la estrategia

de seleccién de recursos.

Se observa que, empleando la Computacion en Grid, se pudieron ejecutar de manera transparente
4 simulaciones en las maquinas del ASDS, de 1 procesador cada una de ellas. La ejecucién del caso de
estudio utilizando la Computacién en Grid precisé 10.27 horas, mientras que una ejecucion secuencial,
en uno de los nodos del cluster Kefren, requirié 81.1 horas. Finalmente, utilizando una aproximacién
basada en Computacién Paralela, ejecutando cada simulacién con 4 procesadores en el mismo cluster,
permitiendo de esta manera dos ejecuciones simultaneas, requirié un total de 11.9 horas. Por lo tanto,
a la vista de los resultados obtenidos, la aproximacién Grid resulté ser 7.9 veces méas rapida que una
ejecucién secuencial y 1.15 veces més rapido que la ejecucion basada exclusivamente en Computacion

Paralela.
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(a) Isquemia tras 0 min. (b) Isquemia tras 2.5 min. (¢) Isquemia tras 10 min.

Figura 10-12: Representacién tridimensional del potencial de membrana de las células del tejido en
el instante de simulacién 59 ms.

Resultados del Caso de Estudio

La Figura 10-11 resume los resultados obtenidos tras la ejecucién del caso de estudio. En ella se
representa la evolucién del potencial de membrana de las células de un corte vertical, en el centro
del cubo, para tres diferentes condiciones de isquemia, en cuatro instantes de tiempo distintos. La
barra de colores es la misma que aparece en la Figura 10-12.

Las condiciones de isquemia a los 0 minutos no introducen ninguna interferencia en la propagacion
del potencial de accién, mientras que niveles mas severos de isquemia provocan una ralentizacion
en la propagacion del potencial de accién dentro del area de tejido afectada. Este fenémeno se
puede apreciar claramente mediante la representacion tridimensional mostrada en la Figura 10-12,
donde la propagacién del potencial de accién avanza de abajo a arriba. En ella se muestra una
representacién tridimensional del potencial de membrana para todas las células del tejido en el
instante de simulacién 59, para tres grados diferentes de isquemia. Nuevamente, se puede observar
como la zona isquémica reduce la velocidad de propagacion del potencial de accién, ralentizandose
en mayor medida conforme aumenta el grado de isquemia [221].

Los resultados obtenidos en este caso de estudio fueron publicados en un articulo [224] que se
presento en el congreso VecPar 2004. El articulo fue galardonado con el “Best Student Paper Award”

y seleccionado para una edicién especial de Lecture Notes in Computer Science [225].

10.2.3. Isquemia de Miocardio: Ejecucién en Grid Global

Para esta prueba se planted la ejecucion del caso de estudio anterior sobre un Grid global, geogra-
ficamente distribuido, formado por recursos computacionales de diferentes centros de investigacién.
El tinico cambio introducido radica en que las simulaciones se llevaron a cabo durante 20 ms, en
lugar de 80 ms, ya que el principal objetivo es analizar los resultados temporales de ejecucion. Cada
simulacién gener6 un total de 33 MBytes de informacion binaria. Para este estudio, se optd por
realizar la ejecucion en el despliegue Grid de EGEE basado en el middleware LCG-2. Para ello, se
utiliz6 GMarte como metaplanificador directo sobre los CE de LCG-2.

En este sentido, se decidid seleccionar algunos centros que ofrecen recursos a la VO biomed con
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ESPANA
2 centros
70 nodos
1.6 TBytes

FRANCIA
3 centros
94 nodos
1.1 TBytes

ITALIA
4 centros

174 nodos
9.7 TBytes

TAIWAN CHIPRE
1 centro 1 centro
130 nodos 14 nodos
0 TBytes 0 TBytes
BELGICA
1 centro ALEMANIA GIR[:‘EHC"JA
8 nodos 1 centro 64 nodos
60 GBytes 28 nodos 3.2 TBytes
249 GBytes

Figura 10-13: Centros elegidos de la VO Biomed para la ejecucién del caso de estudio.

el objetivo de realizar la ejecucion del caso de estudio en parte de dicha infraestructura. Para ello se
escogieron previamente varios centros geograficamente dispersos. La Figura 10-13 resume los centros
elegidos de esta VO, dentro del testbed de EGEE. Cada cuadrado indica el nombre del pais, el
nimero de participantes que contribuyen recursos a esta VO, el nimero de nodos de computacion
disponibles para ejecucion y la capacidad total de almacenamiento de todas las maquinas, en el
momento de realizar las ejecuciones.

En el diagrama se observa que los centros elegidos aglutinan casi 600 nodos de computacion,
geograficamente distribuidos entre 8 paises, ofreciendo una capacidad de almacenamiento total del

orden de TBytes.

Recursos Computacionales Empleados

Ademds de los recursos anteriormente mencionados, se incluyé en la infraestructura un cluster
de PCs del GRyCAP. Hay que destacar que, dado que el Grid es una entidad dindmica, parte de
los recursos utilizados no estaban disponibles para ejecucion en el momento de comenzar el proceso
de metaplanificacién. La Figura 10-14 resume el estado de los centros disponibles para la ejecucion
antes de empezar la ejecucién de tareas. Cada cuadrado indica el nombre del centro, el pais en el que
esta situado, y el nimero de nodos de computacién que estaban disponibles justo antes del comienzo
de la metaplanificacién.

Resulta importante destacar que, cuando se realizaron las ejecuciones, la ejecucién de tareas
paralelas basadas en MPI no estaba soportada por LCG-2. Por lo tanto, aunque GMarte permite
la ejecucién de aplicaciones paralelas a través de Globus Toolkit, las ejecuciones en maquinas de
EGEE se ejecutaron en un solo procesador. El recurso computacional del GRyCAP no pertenece al
testbed de EGEE, y ha sido configurado para permitir la ejecucién de aplicaciones paralelas basadas
en MPI.

Notese que, en el momento de la ejecucién del caso de estudio, la maquina en Alemania, la de

Grecia, y los dos centros del testbed de EGEE en Espana no estaban disponibles para la ejecucion.
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GRyCAP
BBé@icSa Espania A
4 nodos 8nodos CNAIEI}LNFN
7 nodos
SINICA
Taiwan BA-INFN
65 nodos ltalia
21 nodos
IN2P3-1 IN2P3-2
Francia Francia
42 nodos 28 nodos

Figura 10-14: Estado de la infraestructura Grid utilizada justo antes del comienzo del proceso de
metaplanificacion.

Tabla 10.7: Distribucién de las simulaciones en la infraestructura Grid global, para cada maquina.
El nimero entre paréntesis indica el nimero de procesadores involucrado en la ejecucion.

Maquina Pais Simulaciones
GRyCAP Espana | 2 (7 p.),1 (2 p.)
CNAF-INFN | Ttalia 7(1p.)
IN2P3-1 | Francia 2 (1p.)
IN2P3-2 Francia 8 (1p.)
BAINFN | Italia 1(1p)
SINICA Taiwan -

El acceso al recurso computacional en Chipre produjo un fallo de autorizaciéon con las credenciales
suministradas, debido probablemente a algin problema transitorio. En efecto, el uso de infraestruc-
turas distribuidas estd sujeto a problematica diversa, como la falta de disponibilidad puntual, que

debe ser gestionada por el sistema Grid empleado.

Resultados de Ejecucion

La Tabla 10.7 resume la asignacion de tareas final al despliegue Grid. Dos de las simulaciones,
inicialmente asignadas a IN2P3-2, resultaron prematuramente fallidas (los registros indicaron un
problema en el GASS caché, probablemente algiin problema transitorio), pero los mecanismos de
tolerancia a fallos en GMarte replanificaron las ejecuciones a otros recursos disponibles. Se puede
observar como la mayoria de las simulaciones fueron asignadas en el entorno geografico.

Notese que la maquina en Taiwan nunca fue seleccionada, aunque tenia el mayor nimero de
nodos de computacion disponibles durante el proceso de metaplanificacién. De hecho, si el recurso
computacional no permite la ejecucién paralela, no importa el niimero de procesadores disponibles,
puesto que Unicamente se llevardn a cabo ejecuciones secuenciales. Ademads, el coste de la transfe-
rencia de datos entre la maquina local y el recurso en Taiwan se estimé del orden de 7 veces mayor
que comparado con uno de los recursos en Italia. Por lo tanto, el selector de recursos considero la

informacién de la proximidad de recursos para reducir el tiempo global de ejecucién del caso de
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estudio.

El tiempo total de ejecucion del caso de estudio, desde el comienzo de la metaplanificacién hasta
la transferencia de datos de la ultima tarea pendiente, fue de 102 minutos. Una ejecucién secuencial
del caso de estudio, una simulacién tras otra sobre un Pentium IV, una plataforma habitual en el
testbed de EGEE, precisé un total de 1569 minutos. Empleando un cluster de PCs, realizando una
simulacién tras otra con 8 procesadores, precisé un total de 221 minutos.

A la vista de los resultados, se ha obtenido un incremento de velocidad de 15.38 al ejecutar 21
simulaciones empleando la estrategia basada en Grid. Esto representa una reduccién del tiempo de
ejecucion total del caso de estudio de mas de un dia a poco mas de hora y media.

Los resultados de este caso de estudio se presentaron en el congreso “Computer-Based Medical

Systems 2005” (CBMS 2005) [226].

10.3. Discusién Sobre los Resultados

Los casos de estudio cardiacos involucran tareas paramétricas independientes. Esto ha permitido
ejecutar de manera concurrente las diferentes simulaciones sobre una infraestructura Grid. Ademas,
en el caso de los clusters de PCs, cada simulacién ha podido aprovechar un nivel adicional de
concurrencia, permitiendo la ejecucién paralela en miltiples procesadores de dicha méaquina. En
este sentido, es importante realizar una discusion sobre los resultados obtenidos, extrapolando las
conclusiones a otros ambitos.

En primer lugar, la utilizacién de una politica de seleccién dindmica de recursos ha permitido
que, ante cada simulacion, se desencadene un proceso de seleccién del mejor recurso para ejecutar la
tarea. Esta aproximacién permite, por un lado, considerar el cardcter dindmico de una infraestructura
Grid y evitar asignar una simulaciéon a una maquina que no dispone de los suficientes recursos
para su ejecucién. Por otra parte, es posible generalizar esta aproximacién realizando un proceso de
descubrimiento de recursos ante cada planificacién de una tarea. De esta manera, es posible encontrar
algin recurso mas apropiado que los ya disponibles. Sin embargo, por lo general, es factible asumir
que la composicién de la infraestructura Grid no varia durante el proceso de metaplanificacién,
aunque si lo hace su estado.

En segundo lugar, la capacidad de la infraestructura Grid, en niimero de maquinas y prestaciones
de las mismas, tiene un impacto directo en el tiempo de ejecucién de los casos de estudio. Por un
lado, la seleccion de recursos en GMarte requiere un tiempo lineal con el nimero de maquinas,
para investigar su estado antes de tomar una decision. Por otra parte, dicha capacidad afecta al
nivel de concurrencia en la ejecucion del caso de estudio cardiaco. En el caso limite, considerando
una infraestructura Grid compuesta por una sola maquina, con un solo procesador, el tiempo de

ejecucion global del caso de estudio corresponde a su tiempo de ejecucién secuencial, una simulacién
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tras otra, mas la sobrecarga introducida por el proceso de metaplanificacién y las transferencias de
datos de cada tarea. Si el niimero de méquinas de la infraestructura es mayor que el nimero de
tareas, permitiendo alcanzar el maximo nivel de concurrencia, entonces el tiempo de ejecucion del
caso de estudio se corresponde con el tiempo de la ejecucién més lenta, ademés de, nuevamente,
la sobrecarga de la metaplanificacién y las transferencias de datos. Nétese que la sobrecarga de
la metaplanificacion incluye, principalmente, el tiempo dedicado a la seleccién de recursos y a la

interaccion con las maquinas remotas.

En tercer lugar, la utilizacion de infraestructuras Grid geograficamente distribuidas supone un
aumento del coste temporal en la interacciéon con los recursos computacionales, principalmente para
la transferencia de datos. En efecto, la utilizacién de Internet como red de comunicaciones supone una
reduccion del ancho de banda y un aumento de la latencia en las comunicaciones entre maquinas. Esta
nueva situacién implica un cambio en la estrategia de seleccion de recursos. De hecho, una méquina
con numerosos nodos de computacion libres no debe ser escogida si la transferencia de datos con
ella supone un coste tan elevado que no compensa su ejecucion remota. En este sentido, es necesario
utilizar mecanismos de seleccién de recursos que incluyan el coste de las transferencias de datos, tal y
como utiliza GMarte, mediante modelos de prestaciones y actualizacién dindmica de estado del ancho
de banda entre maquinas, tras cada transferencia de datos. Notese que, adicionalmente, es posible
realizar un proceso inicial de investigacion de caracteristicas de recursos, previo a la ejecucién, para
disponer de una estimacion del coste de las transferencias de datos antes de tomar una decision que

pueda resultar errénea.

Por ultimo, la ocurrencia de fallos en un entorno Grid es bastante habitual y, en este sentido,
es importante disponer de politicas de replanificacién de tareas que puedan gestionar la ejecucién
automaética de una tarea fallida en un nuevo recurso computacional. La utilizacion de estas estrate-
gias, combinadas con la generacién de ficheros de copia de seguridad dependientes de la aplicacién,
para evitar una ejecucién desde el principio, permite reducir el impacto de los fallos en el tiempo de

ejecucion de los casos de estudio.

Pese a la problematica de la utilizacion de infraestructuras Grid, los resultados obtenidos tras la
ejecucién de los casos de estudio cardiacos permiten obtener varias conclusiones. En primer lugar,
la Computacién en Grid ha permitido utilizar de manera transparente recursos geograficamente
distribuidos. Esta situacién permite acceder a un conjunto de recursos computacionales remotos,
como si fueran locales, para la ejecuciéon de aplicaciones cientificas. En segundo lugar, la utilizacién
combinada de la Computacién en Grid con la Computacién de Altas Prestaciones ha permitido
ejecutar un mayor niimero de simulaciones por unidad de tiempo, aprovechando el paralelismo de los
nodos multiprocesadores de un Grid. Esto redunda en un aumento de la productividad investigadora,

permitiendo la obtencién de mas resultados en menos tiempo.
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10.4. Utilizacién Transparente del Grid
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Figura 10-15: Arquitectura de la pasarela computacional para la ejecucion de simulaciones cardiacas
por parte de expertos biomédicos.

10.4. Utilizacién Transparente del Grid

Con el objetivo de permitir a los expertos biomédicos la utilizacién transparente del Grid, se ha
desplegado el servicio GMarteGS para la ejecucién de simulaciones cardiacas en recursos compu-
tacionales del GRyCAP.

La Figura 10-15 muestra la arquitectura del sistema desplegado. El experto biomédico utiliza la
funcionalidad de GMarteGS a partir de su interfaz grafica. Esta herramienta le permite la creacién de
sesiones de metaplanificacién para la ejecuciéon de simulaciones cardiacas sobre una infraestructura
Grid desplegada en los recursos del GRyCAP. Actualmente, dicha infraestructura consta de dos
clusters de PCs pero puede ser aumentada de manera transparente al usuario, ya que la herramienta
cliente esta desacoplada de los recursos computacionales.

GMarteGS actia de pasarela computacional proporcionando acceso seguro y eficiente para la
ejecucion de simulaciones cardiacas. Ademas, la posibilidad de conexién de GMarte con la infraes-
tructura Grid de produccién LCG-2 permite ofrecer servicios de computacién a dos niveles. Inicial-
mente, las simulaciones recibidas se ejecutan en las méquinas del GRyCAP. Cuando los recursos
computacionales locales se agotan, es posible delegar la ejecucion de las simulaciones cardiacas sobre
LCG-2.

Utilizando esta aproximacion es posible satisfacer los elevados requisitos computacionales de
las simulaciones cardiacas. Ademads, los expertos biomédicos utilizan herramientas grificas de alto
nivel que les permiten utilizar las tecnologias Grid de manera sencilla. Finalmente, nétese que es-
ta arquitectura soporta multiples usuarios, con sus correspondientes sesiones de metaplanificacién,

constituyendo un entorno multi-usuario para la aceleracion de las simulaciones cardiacas.

En la actualidad, esta arquitectura esta siendo utilizada en produccién por los investigadores del
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Ci?B, para la ejecucién de simulaciones cardiacas, en 4reas tan diversas como las descritas en la

seccién 5.8.

10.5. Conclusiones

En este capitulo se ha descrito la utilizacién de las tecnologias Grid en la simulacién de la
actividad eléctrica cardiaca, mediante la aplicacién del sistema de Computacion en Grid GMarte al
sistema de simulacién de propagacién de potencial de accion CAMAEC.

En primer lugar, se ha descrito la problematica de la portabilidad de aplicaciones en un entorno
heterogéneo. Para ello, se ha mostrado que las técnicas de enlace estatico, combinadas con la uti-
lizacion de optimizaciones independientes de la arquitectura, permiten la generacién de ejecutables
validos para plataformas similares. Ademads, se han medido las prestaciones del simulador adapta-
do, confirmando que la ligera perdida de prestaciones obtenida se compensa con la posibilidad de
ampliar el niimero de recursos computacionales disponibles para la ejecucion.

Posteriormente, se han ejecutado diferentes casos de estudio en infraestructuras Grid para evaluar
los beneficios obtenidos. Para ello, se ha considerado una infraestructura local, otra regional y otra
global, como bancos de pruebas para la ejecucién concurrente de simulaciones cardiacas.

Las pruebas realizadas utilizan un esquema de ejecucién basado en el modelo de alta produc-
tividad, muy apropiado para las simulaciones cardiacas multiparamétricas. La independencia entre
las simulaciones permite su ejecuciéon concurrente para reducir el tiempo de ejecuciéon de los casos
de estudio. Para ello, se ha utilizado un esquema basado en dos niveles de paralelismo que combina
Computacién de Altas Prestaciones y Computacion en Grid, para realizar de manera concurrente
ejecuciones que, a su vez, explotan el paralelismo dentro de un cluster de PCs.

Por dltimo, se ha desplegado el servicio GMarteGS como pasarela computacional para la ejecu-
cién de simulaciones cardiacas en la infraestructura Grid del GRyCAP, permitiendo la posibilidad
de delegar las ejecuciones en los recursos de LCG-2. Esta aproximacion permite que los expertos
biomédicos utilicen de forma transparente el Grid para la ejecucion de sus tareas.

A la vista de los resultados obtenidos, se ha conseguido reducir en gran medida el tiempo de eje-
cucién de los casos de estudio cardiacos, permitiendo la realizaciéon de mayor niimero de simulaciones
por unidad de tiempo. Ademads, la utilizacién de infraestructuras Grid de produccién globales, como
la proporcionada por EGEE, permite aumentar el nimero de recursos computacionales en varios en
ordenes de magnitud. Esta situacién permite a los cientificos abordar nuevos desafios que requieran

una potencia computacional que supere los recursos de una tnica organizacion.
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Capitulo 11

Aplicacion de las Tecnologias Grid

al Diseno de Proteinas

“The human mind treats a new idea the way the body
treats a strange protein; it rejects it”. P. B. Medawar,

Biologist.

En este capitulo se describe la aplicacién de las tecnologias Grid, utilizando GMarte, para la
optimizacién de proteinas. A diferencia del capitulo anterior, donde GMarte se utiliza como meta-
planificador de tareas, en este capitulo se aborda una aproximacion diferente. En este caso se utiliza
el sistema de computacion en Grid desarrollado como capa de abstraccion en el acceso a los recursos
de EGEE, mediante la utilizaciéon y combinacién de los servicios de dicha infraestructura de ma-
nera transparente al usuario. Para ello, en primer lugar se aborda la problemaética del despliegue
de aplicaciones paralelas en maquinas remotas. A continuacion, se describe la nueva funcionalidad
implementada en GMarte para satisfacer los requisitos de la aplicacién de optimizacién de proteinas.
Finalmente, el capitulo concluye con la ejecuciéon de un caso de estudio de diseno de proteinas sobre

la infraestructura computacional de la organizacién virtual Biomed de EGEE.

11.1. Introduccion

Generalmente, las aplicaciones determinan parte de los requisitos de diseno de los sistemas de
computacion. En este caso, la herramienta de optimizacién de proteinas gBiObj precisa de cierta
funcionalidad adicional del sistema GMarte, para su ejecucién eficiente en un despliegue Grid.

La herramienta gBiObj, descrita en el capitulo 6, ha sido desarrollada en lenguaje C y, salvo
las librerias MPI, tinicamente depende de librerias estandar del sistema que pueden encontrarse en

cualquier maquina Linux. Por lo tanto, para la ejecucién en Grid de esta aplicacién, es preferible
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Figura 11-1: Diagrama de las principales fases para la ejecucion paralela de aplicaciones instalables.

realizar previamente una migracion y compilacion del codigo fuente en la maquina remota. De esta
manera, es posible garantizar un mayor nivel de portabilidad, frente a la utilizacién de ejecutables
estaticos autocontenidos.

Adicionalmente, las miiltiples tareas que involucra un caso de estudio de proteinas precisan
acceder a las mismas matrices de energia, relacionadas con los objetivos de optimizacién. Dado que
los ficheros que albergan estas matrices tienen un tamano elevado, del orden de cientos de MBytes,
y son compartidos entre todas las tareas, resulta importante desarrollar mecanismos eficientes para

su gestion.

11.2. Requisitos de Ejecucion Eficiente de gBiObj

En esta seccién, se describe la ampliacién de la funcionalidad de GMarte para soportar los

requisitos de ejecucién eficiente de esta aplicacion.

11.2.1. El Despliegue y Ejecucién Remota de Aplicaciones Paralelas

La Figura 11-1 resume las principales fases necesarias para realizar la ejecucién de una aplicacion
cuyo codigo fuente se desea migrar a una maquina remota. En primer lugar, se debe transferir el
codigo fuente de la aplicacién a la méquina remota. El procedimiento mas sencillo consiste en empa-
quetar todo el codigo en un fichero comprimido, que es posteriormente descomprimido en la méquina
remota. Para ello, se ha incorporado en GMarte la posibilidad de especificar una configuracién de
despliegue (a través de un objeto DeploymentConfiguration) para los ficheros. Esta informacién in-

cluye los comandos a ejecutar para instalar un fichero concreto, como por ejemplo, la descompresién
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de un fichero. Estas acciones son llevadas a cabo por el shell-script encargado de la ejecucién de la
aplicacion.

Una vez que se ha descomprimido el cédigo fuente, se debe compilar la aplicacién. Este proceso
involucra la seleccion de las herramientas apropiadas, como el compilador o los ficheros de inclusiéon
necesarios. Actualmente existen utilidades que tratan de resolver este problema, como Automake
[227] 0 Autoconf [228], en plataformas Unix. Sin embargo, estas herramientas no permiten la seleccién

apropiada del entorno MPI disponible en la maquina remota.

En efecto, en una maquina pueden coexistir diferentes implementaciones de MPI. Sin embargo,
existen diferencias en el proceso de compilaciéon y en el de ejecucién, que dificulta la utilizacién
transparente de diferentes versiones. Actualmente, una de las implementaciones de MPI més ex-
tendida es MPICH, tanto en los nodos de LCG-2 como en maquinas paralelas con Globus Toolkit
instalado. Por lo tanto, la estrategia en el proceso de compilacién de la aplicacién consiste en buscar
una distribuciéon de MPICH en la maquina remota. Una vez localizada, se delega la compilacion en
el script mpice, que permite realizar el enlace con las librerias apropiadas.

Una solucién sencilla y eficiente a la problematica de la diferencia entre versiones de librerias
MPI consistiria en que las maquinas paralelas de una infraestructura Grid definieran una serie de
variables de entorno. Estas variables permitirian especificar las herramientas necesarias, en el caso
de querer utilizar una versiéon optimizada de MPI para esa maquina o, por el contrario, la libreria
MPICH. Sin embargo, esta aproximacién requiere adoptar un estdndar de facto por parte de la
comunidad de usuarios y desarrolladores del Grid. Por el momento, esta situacién todavia no se ha
producido en LCG.

Una vez compilada la aplicacién, como medida de precaucion adicional, resulta apropiado verificar
que la configuracién de SSH (Secure SHell) o RSH (Remote SHell) en el cluster de PCs permite la
ejecucion de comandos en los nodos internos sin necesidad de solicitar contrasena. Este requisito es
imprescindible para la ejecucion paralela de la aplicaciéon, utilizando el script mpirun.

Es importante destacar que, recientemente, ha aparecido MPICH2 [229], una nueva implementa-
cién del estdndar de MPI, que incluye todas las extensiones de MPI-2 a MPT (gestién dindmica de
procesos, operaciones unilaterales, etc.). En esta nueva versién, el mecanismo de puesta en marcha
de procesos difiere del existente en MPICH. Mientras que en MPICH los procesos comienzan su
ejecucién a partir de comandos SSH o RSH, en esta nueva version se utilizan una serie de demonios,
denominados mpd’s, que establecen comunicacién entre las maquinas antes del comienzo de la apli-
cacion paralela. De esta manera, se proporciona un mecanismo rapido y escalable para la puesta en
marcha de aplicaciones paralelas. Sin embargo, dado que esta nueva versién todavia no esta amplia-
mente implantada, ni siquiera en los recursos de LCG-2, su utilizacién queda fuera de los objetivos

de esta tesis.

La ultima fase se encarga de ejecutar la aplicacién paralela, empleando el comando mpirun, donde
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Figura 11-2: Optimizacion del acceso a datos compartidos mediante la gestién de réplicas en multiples
SE.

es preciso especificar tanto el nimero de procesadores a emplear como la lista de maquinas en las
que realizar la ejecucion. Para ello, dada la integracién tanto de GT como de los CE de LCG-2 con
el LRMS instalado, por ejemplo PBS, es posible acceder a la lista de maquinas seleccionadas por el
sistema de colas.

En este sentido, las fases descritas han sido incorporadas al wrapper que se encarga de gestionar la
ejecucién de la aplicacion en la maquina remota. De esta manera, resulta posible realizar la ejecucién
remota de una aplicacién cuyo cédigo fuente se compila de forma dindmica antes de la ejecucién

paralela de la misma.

11.2.2. Gestién de Ficheros Compartidos

Se ha implementado en GMarte la posibilidad de especificar ficheros compartidos para las tareas.
Un fichero compartido se asume que va a ser utilizado por multiples tareas dentro de un caso de
estudio. Por lo tanto, se implementan técnicas para su gestion eficiente.

En primer lugar, con el objetivo de ahorrar espacio en disco en las maquinas remotas, y reducir
el consumo de red, se ha implementado un control de ficheros compartidos que impide transferir
el mismo archivo a una misma méquina, si ésta dispone de un sistema de archivos compartido. En
este caso, la transferencia se realiza una sola vez y, cada tarea, dispondra de un enlace simbdlico
al fichero. Por ejemplo, para un cluster de PCs que reciba la ejecuciéon de 10 optimizaciones de
proteinas, cuyos datos de entrada requieran 1 GByte, en lugar de transferir y almacenar 10 copias
del mismo fichero, tinicamente se realiza una sola vez. Por lo tanto, el consumo de espacio en disco,
asi como la transferencia de ficheros por red, se reduce, en este sencillo ejemplo, en un factor de 10.

Ademsds, las ejecuciones a través LCG-2 presentan una problemadtica adicional. Los ficheros de
gran dimension se deben almacenar en un SE, que serd posteriormente accedido desde el WN para
la descarga de los ficheros necesarios para la ejecucién. Esta situacién puede provocar un cuello de

botella en el acceso al SE, por parte de las multiples tareas de un caso de estudio, tal y como se
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muestra en la Figura 11-2.a. En ella se observa como el ancho de banda del SE debe repartirse entre
las multiples tareas que acceden de manera concurrente para la descarga de datos.

Con el objetivo de reducir este cuello de botella se utiliza la aproximacion mostrada en la Figura
11-2.b. En ella, se utilizan los mecanismos de réplica de ficheros y gestién de catalogo de LCG-2 para
permitir diferentes copias de un mismo fichero, almacenadas en diferentes SE. Posteriormente, antes
de la ejecucién de la tarea, el wrapper se encarga de seleccionar una réplica del fichero, actualmente
de manera aleatoria, para la descarga de datos al WN, previa a la ejecucién. Esta aproximacién

permite distribuir la carga en el acceso a datos compartidos.

11.3. Caso de Estudio: Ejecucién Delegada en EGEE

En esta seccién se evaluan las ventajas de utilizar la computacion en Grid para la optimizacion
de proteinas, por medio de la funcionalidad de ejecucion delegada en los recursos de EGEE, ofrecida
por GMarte.

Para ello se plantea la optimizacién de una proteina de 101 posiciones y 7453 rotameros mediante
una reduccién dimensional de factor 4 y realizando ejecuciones con 4 procesadores. Esta aproximacion
permite que cuatro procesadores puedan optimizar de manera simultanea la misma proteina. Cada
procesador trabajara, en cada posicién de la proteina, con un cuarto del niimero total de rotameros
por posicién. Esta aproximacion permite reducir a un 25 % el consumo de memoria de la ejecucién en
cada procesador, con respecto a la memoria necesaria para la optimizacion de la proteina completa.
En este caso concreto, el consumo de memoria RAM para una optimizacién, empleando todos los
rotdmeros por posicion, precisa 111 MBytes. Notese que, para el caso de proteinas grandes, la
utilizacién de reduccién dimensional permite abordar problemas que, en una plataforma secuencial,
no pueden ser resueltos.

Con el objetivo de aumentar la exploracién del espacio de bisqueda, dentro del proceso de opti-
mizacion, se han ejecutado 20 optimizaciones independientes. Cada una de ellas parte de una semilla
aleatoria, permitiendo diferentes ramificaciones iniciales del proceso de busqueda. Cada optimizacion
realiza 15 iteraciones globales y 30000 iteraciones locales. La informacién obtenida en cada ejecucién
consiste en las diferentes conformaciones de la proteina, mostradas por la salida estdandar, conforme
avanza el proceso de optimizacién.

Las matrices de energia asociadas a esta proteina ocupan 210 MBytes en disco, y pueden ser
comprimidas en un fichero de 59 MBytes. También es posible comprimir el cédigo fuente de la
aplicacién en un fichero de 56 KBytes. Esta es, fundamentalmente, la informacién necesaria para
realizar la optimizacién. Con el objetivo de reducir la sobrecarga en el acceso a los datos compartidos,
ambos ficheros son replicados, en 4 SE diferentes, antes del comienzo de la metaplanificacién delegada.

El Anexo B incluye la descripcion, utilizando el API de GMarte, del caso de estudio que aqui se
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Tabla 11.1: Caracteristicas de los recursos computacionales del caso de estudio proteémico.

Maéaquina Nodos Totales | Nodos Disponibles
ce0l.athena.hellasgrid.gr 226 180
gridce.sns.it 6 0
marseillece0l.mrs.grid.cnrs.fr 204 195
ramses.dsic.upv.es 20 20

presenta.

11.3.1. Infraestructura Grid

Para este caso de estudio se ha utilizado la infraestructura de recursos de la VO Biomed de
EGEE, bajo el middleware LCG-2. De acuerdo a la informacién de monitorizacién proporcionada
por Gridlce!, actualmente consta de 1987 colas sobre las que se puede lanzar de manera simultdnea
hasta un total de 10224 trabajos secuenciales. Ademas, dispone de una capacidad de almacenamiento
del orden de 2.5 Petabytes. Esta infraestructura de produccién soporta entre 15000 y 40000 trabajos
mensuales, relacionados con aplicaciones biomédicas.

Sin embargo, LCG-2 no soporta de manera oficial las ejecuciones paralelas basadas en MPI.
En realidad, la actividad relacionada con la combinacién de computacion paralela y Grid en esta
infraestructura de produccién es bastante escasa. Actualmente, solo parte de esa gran infraestructura
permite la ejecucién paralela de aplicaciones. Ademads, la mayor parte de esos recursos presentan
problemas de configuracion, generalmente relacionados con la configuracién de los WN para soportar
las conexiones sin contrasena, requisito indispensable para la utilizacién de MPICH.

Ante esta situacion, resulta imprescindible la utilizacién de listas blancas que permita dirigir las
ejecuciones paralelas a un subconjunto de la infraestructura que, previamente, se ha verificado que
cumple todos los requisitos para permitir este tipo de ejecuciones. Notese que este detalle no implica
pérdida de genericidad de la herramienta desarrollada. En efecto, conforme los administradores de
recursos del Grid adopten las estrategias adecuadas para soportar ejecuciones paralelas, el uso de
listas blancas serd cada vez menos generalizado entre los usuarios.

Para las ejecuciones aqui descritas, se ha utilizado como lista blanca los recursos descritos en la
Tabla 11.1. La Figura ?? muestra un ejemplo de fichero JDL generado de manera automatica por
GMarte, a partir de la especificacién de la tarea, para delegar la ejecucién de la tarea en uno de los
RB de LCG-2. Se puede observar que la ejecuciéon queda restringida a las méquinas pertenecientes
a la lista blanca.

Es importante destacar que, en este caso de estudio, GMarte no actia como metaplanificador de

tareas, sino que inicamente proporciona una pasarela de alto nivel para la ejecucion de tareas en un

Lhttp://gridice2.cnaf.infn.it:50080
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Type = "job";
NodeNumber = 4;
JobType = "mpich";
StdOutput = "stdout.std";
OutputSandBox = {
"stdout.std",
"stderr.std"
};
StdError = "stderr.std";
Executable = "LCGExecutionWrapper.sh";
InputSandBox = "/home/gmolto/grid/gBiObj/out/tesis/gmolto_13989/LCGExecutionWrapper.sh";

VirtualOrganisation = "biomed";
LRMS_Type = "pbs";
Requirements = ((other.GlueCEInfoLRMSType=="PBS")&&(((RegExp("ramses.dsic.upv.es",other.GlueCEUniqueID) || ...)

rank = other.GlueCEStateFreeCPUs

Figura 11-3: Ejemplo de JDL generado por GMarte para delegar la ejecucién de la tarea en un RB
de LCG-2.

Grid computacional. La planificacién de tareas es llevada a cabo por el RB de LCG-2.

11.3.2. Resultados de Ejecucién

La sesién de ejecucién durd un total de 102 minutos, desde el comienzo de la copia de datos a los
SE, hasta la transferencia de resultados a la méquina cliente. Todas las ejecuciones fueron asignadas a
la misma méquina, ce0l.athena.hellasgrid.gr. En efecto, la politica de seleccion de recursos empleada
por el RB consiste en elegir la médquina con mayor nimero de procesadores libres.

Se precisaron casi 5 minutos para la distribucion de las réplicas en los SE y su registro en el
catalogo LFC. La ejecucién de cada optimizacion precisé un promedio de 73 minutos, de los cuales
entre 2 y 11 minutos fueron empleados para la seleccién de la réplica y la descarga de datos del
SE al WN. Esta variabilidad en los tiempos se debe al cuello de botella provocado por multiples
accesos al mismo SE. Dado que las ejecuciones se van enviando de forma progresiva, utilizando
una aproximacién multi-hilo, que puede lanzar hasta 3 ejecuciones de manera simultanea, las tareas
comienzan su ejecucion en instantes de tiempo ligeramente diferentes. De ahi que las primeras tareas
en ejecutarse todavia no padezcan la sobrecarga en el acceso a los datos. Nétese que, para reducir
dicha sobrecarga resulta importante encontrar un adecuado balance entre el ntimero de réplicas, con
el consiguiente desperdicio de espacio de almacenamiento, y un acceso eficiente a las mismas.

Una ejecucion secuencial de cada una de las tareas paralelas, una detras de otra, precisé 28
horas sobre una plataforma Pentium Xeon a 2.8 GHz. Por lo tanto la aproximacién Grid fue 16.47
veces mas rapida que una aproximacion secuencial. Esta aproximacién ha permitido obtener mayor
nimero de resultados por unidad de tiempo.

Es importante destacar, en este punto, que la ejecucion de aplicaciones paralelas en LCG-2
todavia estd sujeta a numerosos problemas. No solo hay pocos recursos que soporten ejecucién

paralela, sino que, aquellos que asf lo indican, a menudo sufren problemas de configuraciéon. Adems4s,
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se ha dado el caso de problemas en la ejecucién en recursos que previamente habian sido verificados
que permitian una ejecucién paralela, dado que los WN utilizados pueden ser diferentes.

En este sentido, cabe esperar que, con la introduccién de nuevas aplicaciones paralelas al catalogo
de aplicaciones de EGEE, se realice un esfuerzo mayor en dotar a esta infraestructura de produccién
de estabilidad para la ejecucién de aplicaciones paralelas basadas en MPI.

Por otra parte, la utilizacién de GMarte para interactuar con LCG-2 permite al usuario utilizar la
misma definicién de caso de estudio para su ejecucion en infraestructuras locales y en infraestructuras
globales de produccion. De esta manera, la transicién entre ambos despliegues se convierte en un

proceso transparente al usuario.

11.4. Conclusiones

En este capitulo se ha descrito la utilizacién de la Computacién en Grid para la ejecucién pa-
ramétrica del proceso de optimizacién de proteinas. Para ello, se ha incorporado en GMarte la
funcionalidad especifica para esta aplicacién. Por un lado se ha implementado soporte para la mi-
gracion y despliegue de aplicaciones a méaquinas remotas del Grid. Por otro lado, se ha anadido
soporte para la gestién de ficheros compartidos, permitiendo, en el caso de interactuar con LCG-2,
la distribucién automaética de diferentes réplicas en varios SE para reducir el cuello de botella en el
acceso a los datos compartidos.

A continuacién, se ha ejecutado un caso de estudio paramétrico en la infraestructura de recursos
de la VO Biomed dentro del banco de pruebas de EGEE. Esta aproximacién ha permitido un aumento
de la productividad al realizar mayor niimero de ejecuciones por unidad de tiempo.

Resulta importante destacar que, en este caso, la utilizacion de GMarte para delegar la ejecucion
en LCG-2 proporciona al usuario una capa de abstraccion alto nivel. De esta manera, el usuario no
debe gestionar de manera manual las transferencias de datos, la gestién de réplicas, la monitorizacién
de las tareas, la interaccién con el catilogo y el resto de servicios requeridos para la ejecucion de

tareas en LCG-2.
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Capitulo 12

Conclusiones y Trabajos Futuros

“To succeed, jump as quickly at opportunities as you do
at conclusions”. Benjamin Franklin, Politician, Scientist

and Inventor.

En este capitulo se presentan las conclusiones generales de esta tesis. En primer lugar, se resumen
las principales aportaciones de este trabajo. Posteriormente, se describe la produccién cientifica
generada y los proyectos que han soportado las lineas de investigacion de esta tesis. Finalmente, el

capitulo concluye con los trabajos futuros en cada una de estas areas.

12.1. Resumen y Contribuciones Principales

En esta tesis se ha planteado la combinacién de dos estrategias de ejecucion: la Computacién de
Altas Prestaciones y la Computacién en Grid, con el objetivo de acelerar la ejecucién de aplicaciones
cientificas y resolver problemas de mayor dimensién.

Para ello, se ha desarrollado GMarte, un sistema que permite la ejecucién de aplicaciones cien-
tificas genéricas en infraestructuras Grid basadas en el estdandar de facto Globus Toolkit, y en la
mayor infraestructura de produccién Grid existente en la actualidad, el testbed de EGEE/LCG. En
este sentido, se han implementado interfaces de alto nivel para la interaccién con este componente,
basadas en lenguaje XML, para usuarios finales y basadas en Java, para incorporar su funcionalidad
como parte de otras aplicaciones.

Posteriormente, se ha desarrollado GMarteGS, una arquitectura multi-usuario y segura, orientada
a servicios Grid, que permite la metaplanificacion de tareas sobre este tipo de infraestructuras. Para
ello se han utilizado tecnologias estandar, permitiendo la creaciéon de componentes interoperables.
De esta manera, es posible incorporar su funcionalidad en otros servicios Grid y en aplicaciones
de usuario, para delegar la ejecucion en Grid de aplicaciones cientificas. En este sentido, se han

desarrollado interfaces graficas para la interacciéon con GMarteGS, de manera que se permite la
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utilizacién transparente de una infraestructura Grid para la ejecucion de tareas por parte de usuarios
no expertos en estas tecnologias. Ademads, esta plataforma incorpora mecanismos de seguridad para
prevenir accesos no autorizados a la misma, ademas de la proteccion e integridad de datos entre los

diferentes clientes del servicio.

El desarrollo de una herramienta de estas caracteristicas permite reducir la distancia entre el Grid
y el usuario, proporcionando una completa abstraccién en la utilizacién de dichas tecnologias. Por lo
tanto, esta parte del trabajo supone una aportacion importante al ecosistema de aplicaciones Grid

existentes para la ejecucién eficiente de aplicaciones cientificas, tanto secuenciales como paralelas.

Esta estrategia de computacién combinada se ha utilizado, principalmente, para la ejecucion de
tareas multiparamétricas independientes entre si. De esta manera, es posible ejecutar de manera
concurrente cada tarea en las diferentes méquinas de un despliegue Grid. Al mismo tiempo, cada
ejecucién aprovecha el paralelismo de las mdquinas multiprocesador de un Grid. Esta aproximacién
ha sido utilizada para la ejecucién en Grid de dos aplicaciones biomédicas, la simulacién de la

actividad eléctrica cardiaca y la optimizacién de proteinas de propdsito especifico.

Por una parte, se ha desarrollado un sistema basado en Computacién de Altas Prestaciones que
permite la simulacion eficiente de la propagacion de potencial de accién en tejidos cardiacos bidimen-
sionales y estructuras tridimensionales paralelepipedas. El simulador implementa técnicas eficientes
de integracion numérica de ODEs, que permiten la utilizacién de pasos de tiempo elevados. Ademas,
utiliza E/S paralela y técnicas de generacion automatica de cédigo para gestionar de manera cola-
borativa y eficiente el proceso de grabacién de datos entre todos los procesos. La aplicacién obtiene
buenas prestaciones paralelas sobre un cluster de PCs, alcanzando, por ejemplo, un incremento de
velocidad del 94.2 %, con 32 procesadores, para una simulacién sobre un tejido de 1000x1000 células.
Esto ha conseguido reducir el tiempo de las simulaciones cardiacas, ademas de permitir la simulacién
de tejidos de mayor dimension. Por ejemplo, se ha podido simular un tejido de 100x100x100 células
en 2.51 horas, que precisaba 34.72 horas sobre 2 procesadores de un cluster de PCs. En una plata-
forma secuencial, con 1 GByte de memoria, ni siquiera era posible su resolucién debido a problemas

derivados de la falta de memoria.

Actualmente, el sistema de simulacion cardiaca CAMAEC se estd utilizando en produccion,
por parte de investigadores del C'i2B, para el estudio de la propagacién de potencial de accién
bajo diferentes condiciones (descritas en la seccién 5.8). El desarrollo de una herramienta de estas
caracteristicas supone una aportacion importante al campo de la electrofisiologia cardiaca ya que se
trata de un sistema de simulacién completo, paralelo y eficiente, para la simulacién de la propagacién
del potencial de accién. De esta manera, este tipo de herramientas computacionales facilitan la labor
de los expertos biomédicos, permitiendo reducir el tiempo una simulacion mediante la utilizaciéon de

un cluster de PCs.

Por otra parte, se ha desarrollado una aplicacién eficiente para la optimizacion de proteinas de
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proposito especifico. Para ello se han utilizado métodos eficientes de almacenamiento de matrices
dispersas distribuidas y replicadas que, realizando una gestiéon adecuada de la memoria, ha permitido
reducir hasta casi un factor de 10 el tiempo de ejecucion de las optimizaciones. Ademds, se ha
utilizado una reducciéon dimensional que permite la optimizaciéon colaborativa de una misma proteina
por muiiltiples procesadores. Esta aproximacién consigue la optimizacién de proteinas en maquinas
cuya capacidad de memoria no permite albergar todos los datos necesarios. En este sentido, la
aportacién al campo del diseno de proteinas ha consistido en el desarrollo de una herramienta que
puede llegar a optimizar proteinas que, actualmente, no pueden ser abordadas debido a los requisitos
espaciales de las mismas.

Para evaluar los beneficios de la estrategia computacional propuesta, se ha utilizado GMarte
para la ejecucién de casos de estudio cardiacos y de diseno de proteinas sobre infraestructuras Grid.
Esta aproximacién ha permitido reducir en gran medida el tiempo invertido en la ejecucion de estos
casos de estudio. Por ejemplo, se ha conseguido reducir el tiempo de ejecucién de un caso de estudio
cardiaco, de andlisis de isquemia, que tarda 12 dias sobre una plataforma secuencial, a 5.6 horas,
sobre una infraestructura Grid.

Por lo tanto, la utilizacién de una estrategia combinada, que aprovecha la potencia de un Grid
Computacional para la ejecucién de aplicaciones de alta productividad, cuyas tareas utilizan ademés
Computacién de Altas Prestaciones, permite reducir el tiempo de ejecucion de los casos de estudio.
Esta situacién consigue realizar mayor ntimero de simulaciones por unidad de tiempo y, de esta
manera, se posibilita aumentar la productividad de los investigadores.

Resulta importante destacar que la genericidad adoptada en el desarrollo de las herramientas de
Computacién en Grid ha permitido su utilizacién en otras aplicaciones, fuera del marco de esta tesis,
estableciendo colaboraciones con otros grupos de investigacién. Por ejemplo, se ha utilizado GMarte
para la ejecucién en Grid de andlisis de estructuras de edificacién. También, para la creacion de un
entorno integrado de esqueletos de programaciéon paralela cuyas tareas puedan ser ejecutadas en un
Grid. Ademas, el servicio GMarteGS se ha utilizado como soporte computacional para la simulacién
del guiado de la luz en fibras de cristal foténico.

En este sentido, la creacion de herramientas genéricas e interoperables supone una aportacion al
ambito cientifico, permitiendo su aplicacién futura en campos de la ciencia y de la ingenieria que

puedan precisar de servicios de computacion avanzada mediante las tecnologias Grid.

12.2. Proyectos y Produccion Cientifica

La presente tesis doctoral ha sido desarrollada en el marco de diversos proyectos de investigacion.
A continuacién se proporciona una breve descripcién de cada uno de ellos.

La investigacién llevada a cabo en el campo de la simulaciéon cardiaca ha estado soportada por
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varios proyectos. En primer lugar aparece el proyecto “Computacién Avanzada en la Modelizacién de
la Actividad Eléctrica Cardiaca. Simulacién y Visualizacién de las Alteraciones Producidas en Arrit-
mias Ventriculares por la Accién de Farmacos Antiarritmicos y la Aplicaciéon de Campos Eléctricos”
(CAMAEC, TIC2001-2686). El objetivo principal de este proyecto fue el desarrollo de modelos bi-
dimensionales de propagacién de potencial de accién y la creaciéon de un sistema de computacion
eficiente que permitiera simular y visualizar la propagacion eléctrica en tejidos cardiacos, para per-
mitir el estudio de los mecanismos involucrados en la generacién, mantenimiento y terminacion de
diferentes patologias cardiacas. Este proyecto pertenecié a la convocatoria del Programa Nacional de
Tecnologias de la Informacién y las Comunicaciones, dentro del Plan Nacional de I+D de la CICYT
y finaliz6 satisfactoriamente en 2004. En segundo lugar se encuentra el proyecto interdisciplinar
“Computacion Avanzada en la Modelizacion, Simulacion y Visualizacién de Arritmias Ventricula-
res” (CAMAV, 200110691). Este proyecto, financiado por la Universidad Politécnica de Valencia,
complementé las lineas de actuacién del proyecto CAMAEC. En tercer lugar, aparece el proyec-
to “Computacién Avanzada en la Modelizacién de la Actividad Eléctrica del Corazén. Simulacién
de Ritmos Complejos Asociados a Arritmias Cardiacas en Estructuras Anatéomicamente Realistas”
(CAMAEC-II, TIN2004-03602), acabado en 2006. Por ltimo, aparece el proyecto “Modelos Tedri-
cos y Computacion Avanzada en el Estudio de Senales Bioeléctricas en Células y Tejidos. Implica-
ciones en el Anadlisis de Arritmias Cardiacas, Electroestimulacién y Ablacién por Radiofrecuencia

(CAMAEC-III, TEC2005-04199) que acaba a finales de 2008.

La parte dedicada a la optimizacién del proceso de proteinas viene enmarcada en el proyecto
titulado “Componentes de Nueva Generacién para la Explotacién Eficiente de Infraestructuras Grid
en e-Ciencia” (ngGrid, TIN2006-12890), financiado por el Ministerio de Educacién y Ciencia. Sus
objetivos principales son el desarrollo de una serie de componentes y aplicaciones de alto nivel
que puedan ser utilizadas por los expertos en diferentes areas cientificas, siendo una de ellas la

optimizacion de proteinas de propédsito especifico.

Referente a la parte de Computacién en Grid, parte del contenido de esta tesis esta dentro del
ambito del proyecto titulado “Investigacion, Desarrollo e Innovacién de Servicios GRID: Aplicacién a
Modelos Cliente-Servidor, Colaborativos y de Alta Productividad” (GRID-IT, TIC2003-01318). Este
proyecto pertenece al Plan Nacional de Investigacion Cientifica, Desarrollo en Innovacién Tecnolégica
2000-2003 del Ministerio de Ciencia y Tecnologia. El objetivo principal del proyecto GRID-IT consiste
en el despliegue de una serie de aplicaciones en un entorno Grid cuyo anélisis permita desarrollar un
conjunto de servicios Grid que proporcionen un nivel de abstracciéon adecuado y una solucién estandar
para diversos problemas comunes. Otro objetivo adicional consiste en acercar las tecnologias GRID
a usuarios en diferentes areas de aplicacion, como puede ser la medicina, el calculo de estructuras,
la imagen sintética, etc., de modo que esta tecnologia no quede restringida a ambitos de aplicacion

puramente cientificos.
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Ademas, la tesis también estd enmarcada en una de las lineas de actuacién del proyecto titulado

“Enabling Grids for E-sciencE” (EGEE, IST-2003-508833). El Grupo de Redes y Computacién de

Altas Prestaciones (GRyCAP), grupo de investigacién del doctorando, participa en este proyecto

dentro del area de trabajo de identificacién de aplicaciones y soporte. Esta vinculacién ha permitido

disponer de acceso al banco de pruebas de EGEE/LCG.

12.2.1.

Publicaciones de Investigacion

La realizacion de esta tesis doctoral ha dado lugar a la publicacion de una serie de articulos de

investigacién, detallados a continuacién:

= Publicaciones relacionadas con el desarrollo del sistema de simulaciéon cardiaca basado en

Computacién de Altas Prestaciones:

1]

G. Molto, “Integracién en PETSc de librerias externas para la resolucion de sistemas de
ecuaciones lineales. Instalacién y evaluacién de prestaciones,” Tech. Rep. DSIC-11/06/04,

Departamento de Sistemas Informéaticos y Computaciéon, 2003.

J. M. Alonso, J. M. Ferrero (Jr.), V. Hernédndez, G. Molté, M. Monserrat, and J. Saiz,
“Simulacion de la actividad eléctrica cardiaca: Una implementacion basada en computacion
de altas prestaciones,” in Libro de Actas de las XIV Jornadas de Paralelismo, 15-17 de
Septiembre de 2003, Leganés-Madrid, pp. 33—38, 2003.

J. M. Alonso, J. M. Ferrero (Jr.), V. Herndndez, G. Molté, M. Monserrat, and J. Saiz,
“High performance cardiac tissue electrical activity simulation on a parallel environment,”

in Proceedings of the First European HealthGrid Conference, pp. 84-91, 2003.

J. M. Alonso, J. M. Ferrero (Jr.), V. Herndndez, G. Molt6é, M. Monserrat, and J. Saiz,
“Empleo de técnicas computacionales avanzadas para la aceleracién de las simulaciones
cardiacas,” in Libro de Actas del XXII Congreso Anual de la Sociedad Espanola de Inge-
nieria Biomédica, pp. 267-270, 2004.

J. M. Alonso, J. M. Ferrero (Jr.), V. Hernédndez, G. Molt6, M. Monserrat, and J. Saiz,
“Computer simulation of action potential propagation on cardiac tissues: An efficient and
scalable parallel approach,” Parallel Computing: Software Technology, Algorithms, Archi-
tectures and Applications, included in series: Advances in Parallel Computing, vol. 13,

pp. 339-346, 2004.

= Publicaciones de resultados biomédicos obtenidos mediante la colaboracién con el Grupo de

Bioelectrénica, la mayoria de ellos usando el sistema de simulacién cardiaca desarrollado:
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1]

[10]

J. M. Ferrero (Jr.), B. Trénor, F. Montilla, J. Saiz, J. M. Alonso, and G. Moltd, “Vulne-
rability to reentry during the acute phase of myocardial ischemia: A simulation study,” in

Computers in Cardiology 2003, pp. 425-428, 2003.

B. Trenor, J. M. Ferrero, J. Saiz, A. Ferrero, J. Chorro, M. Monserrat, V. Hernédndez, and
G. Molto, “Effects of pinacidil on refractoriness in acutely ischemic tissue: Insights from

experiments and simulations,” in Computers in Cardiology 2004, pp. 529-532, 2004.

L. Romero, J. M. Ferrero (Jr.), F. J. Saiz, B. Trénor, M. Monserrat, J. M. Alonso, G. Moltd,
and F. Montilla, “Effects of acute ischemia on the restitution curves of myocardial tissue:

A simulation study,” in Computers in Cardiology 200/, pp. 525-528, 2004.

L. Romero, J. M. Ferrero (Jr.), F. J. Saiz, B. Trénor, M. Monserrat, J. M. Alonso, G. Molté,
and F. Montilla, “Efecto de la isquemia aguda sobre las curvas de restitucion del tejido
ventricular,” in Libro de Actas del XXII Congreso Anual de la Sociedad FEspanola de
Ingenieria Biomédica, pp. 261-264, 2004.

K. Cardona, J. Saiz, M. Monserrat, J. M. Ferrero (Jr.), and G. Molté, “Effects of the anti-
arrythmic drug lidocaine on ventricular electrical activity: A computer modelling study,”
in 32nd Annual International Conference on Computers in Cardiology 2005, pp. 893-896,
2005.

C. Tobén, F. J. Saiz, J. M. Ferrero (Jr.), G. Molt6, J. Gomis-Tena, and F. Hornero,
“Simulacién de la propagacién del potencial de accién en tejido auricular humano,” in
XXIIT Congreso Anual de la Sociedad Espanola de Ingenieria Biomédica (CASEIB2005),
pp. 393-396, 2005.

K. Cardona, J. Saiz, J. M. Ferrero, M. Martinez, G. Moltd, and V. Hernandez, “The effect
of lidocaine on reentrant ventricular circuits in acute ischemic situations: A computer

modelling study,” in Computers in Cardiology, vol. 33, pp. 209 — 212, 2006.

L. Romero, B. Trenor, J. M. Ferrero Jr., J. Saiz, G. Molt6, and J. M. Alonso, “Safety factor
in simulated 2D cardiac tissue: Influence of altered membrane excitability,” in Computers
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12.3. Trabajos Futuros

Aunque las herramientas desarrolladas en esta tesis se estdn utilizado en producciéon por parte
de otros investigadores, serfa prematuro hablar de versiones finales. Existe todavia una importante
labor de investigacion y desarrollo para ampliar la funcionalidad de cada una de ellas. En realidad,
aunque pueda parecer un topico, es quizd mayor el trabajo pendiente que el ya realizado.

En el campo de la simulacién cardiaca, resulta importante utilizar modelos geométricos deta-
llados que, combinados con modelos celulares avanzados, permitan una simulacién realista de la
propagacion eléctrica. Ademds, la incorporacién del modelo de propagacién bidominio, que conside-
ra el medio intracelular y el extracelular, puede suponer una importante ventaja para el estudio de
otros fenémenos cardiacos. Por otra parte, existen muchos modelos celulares, dependientes del tejido
a estudiar, que no han sido incorporados al sistema CAMAEC. Integrar futuras caracteristicas a
este sistema aumentara la funcionalidad del mismo, permitiendo a los expertos biomédicos avanzar
en el conocimiento de este campo.

En el campo de la Computacién en Grid, son numerosas las lineas de actuacion futuras. En
primer lugar, se plantea la interoperabilidad de GMarte con otras infraestructuras Grid existentes,
aparte de LCG-2. Con la aparicién de gLite, la nueva versién del middleware de EGEE, nuevas
interfaces aparecen que deberian ser integradas en GMarte para poder utilizar de forma transparente
recursos computacionales basados en este nuevo sistema. Ademds, resulta interesante incorporar
nuevas estrategias de metaplanificacion y de seleccién de recursos que puedan resultar eficientes para
otros tipos de aplicaciones. Adicionalmente, la tolerancia a fallos es una caracteristica importante
en este tipo de sistemas. En este sentido, aumentar el abanico de fallos gestionado redundara en la

robustez del sistema frente a situaciones imprevistas.
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Por otra parte, la utilizacién de una arquitectura orientada a servicios permite idear nuevos
escenarios. Por ejemplo, GMarte podria delegar la ejecucion de tareas en un servicio GMarteGS per-
mitiendo, de esta manera, la existencia de diferentes servicios Grid de metaplanificacién conectados
a diferentes Grid. De esta manera, se utilizaria una aproximacion recursiva a la interconexion de
infraestructuras Grid.

En el campo de la optimizacién de proteinas, también existen muchas lineas de actuacion. En
primer lugar, es posible incorporar un criterio de parada al proceso iterativo de optimizacién, basado
en técnicas como la informaciéon mutua. Por otra parte, resultaria de interés implementar un médulo
que, dependiendo de las caracteristicas del entorno de ejecucién, decidiera la distribucién de datos
o6ptima. Ademas, es necesario realizar un anglisis més exhaustivo de las implicaciones de la reduccién
dimensional, en diferentes casos de estudio. No obstante, los resultados preliminares obtenidos invitan

a ser optimistas en este aspecto.
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Apéndice A

Descripcion de los Recursos

Computacionales Utilizados

En este anexo se describen los recursos computacionales que se han utilizado en las ejecuciones

descritas en la tesis.

A.1. Maquinas del GRyCAP

Esta seccién resume las principales caracteristicas de los recursos del GRyCAP que han sido

utilizados.

A.1.1. El Cluster Ramses

El cluster de PCs Ramses esta formado por 12 nodos IBM xSeries 330 de los cuales uno se utiliza
como nodo principal y los 11 restantes estdn dedicados exclusivamente a calculo. Cada nodo esta

formado por 2 procesadores Pentium I1I a 866 Mhz y 512 MBytes de memoria RAM.

Los nodos estan interconectados mediante dos redes independientes: una Fast Ethernet y una
Gigabit Ethernet. La red Fast Ethernet se utiliza para tareas administrativas como por ejemplo,
realizar la comunicacién entre nodos para mantener un sistema de archivos compartido entre todos
ellos, a través de NFS. La red Gigabit Ethernet se utiliza exclusivamente para la comunicacién entre

procesos. Por lo tanto, las labores administrativas no interfieren con la comunicacién entre procesos.

Cada nodo lleva instalado el Sistema Operativo Scientific Linux SL Release 3.0.4. El gestor de
trabajos instalado es Torque 1.0.1p5. En este cluster esta instalado el middleware Grid LCG 2.6.
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Figura A-1: Esquema de interconexion de la red SCI de Kefren.

A.1.2. El Cluster Kefren

El cluster de PCs Kefren consta de 20 nodos biprocesadores Pentium Xeon a 2 GHz y 1 GByte
de memoria RAM. Todos los nodos estédn dedicados a célculo cientifico.

Los 20 nodos estan interconectados mediante una red SCI de baja latencia en forma de Toro 2D
dispuestos en una matriz de 4x5 nodos, tal y como se puede observar en la Figura A-1. En primer
lugar se crea una matriz de 4 filas y 5 columnas de nodos, interconectando cada nodo con su vecino
tanto en horizontal como en vertical. Ademas, existe también una conexién que cierra cada una de
las filas y cada una de las columnas. Esta red se reconfigura automaticamente en caso de fallo de

algin nodo para encontrar rutas alternativas entre dos nodos cualesquiera del cluster.

La red SCI ofrece una latencia del orden de 2.7 us. Esta baja latencia permite que la red ofrezca
una buenas prestaciones para el envio de mensajes entre procesadores. Adicionalmente, el cluster
consta de una red Fast Ethernet a la que estan conectados todos los nodos de computaciéon y que se
utiliza, fundamentalmente, para labores administrativas.

Cada nodo lleva el Sistema Operativo Red Hat 8.0. El gestor de trabajos instalado es ScaOPBS
(Scali Packaging of Open PBS), que como su propio nombre indica no es més que una variante
del gestor Open PBS. El cluster dispone de una version optimizada de MPI, llamada ScaMPI, que

permite aprovechar las prestaciones de la red SCI.

A.1.3. El Cluster Odin

El cluster de PCs Odin consta de 55 nodos biprocesadores Intel Pentium Xeon a 2.8 GHz. Uno
de los nodos actiia de nodo principal mientras que los 54 restantes sirven para calculo cientifico.
Cada nodo consta de 2 Gigabytes de RAM. Los nodos estéan interconectados mediante una red SCI

con topologia de Toro 2D en malla de 11x5

Cada nodo lleva instalado el Sistema Operativo Red Hat Enterprise Linux ES release 3 (Taroon
Update 2). El gestor de trabajos instalado es ScaTorque (Scali Packaging of Torque). Al igual que
Kefren, este cluster dispone de ScaMPI.

— 224 —



Capitulo A. Descripcion de los Recursos Computacionales Utilizados

A.2. Maquinas del Grupo ASDS

Tabla A.1: Caracteristicas principales de los recursos empleados del grupo ASDS.

Maquina Procesadores Memoria
Hydrus Pentium IV 2.53 Ghz | 512 MBytes
Cygnus Pentium IV 2.53 Ghz | 512 MBytes
Aquila Pentium III 666 Mhz | 128 MBytes
Cepheus | Pentium IIT 666 Mhz | 256 MBytes

A.1.4. La Estacion de Trabajo Bastet

La estacién de trabajo Bastet consta de 2 procesadores Intel Itanium 2 a 900 Mhz con un total

de 4 GBytes de memoria RAM. El Sistema Operativo instalado es Red Hat Linux Advanced Server

Workstation release 2.1 AW (Derry).

El middleware Grid instalado es Globus Toolkit 2.4.3 y no hay ningtn gestor de colas actualmente

instalado en la maquina.

A.2. Maquinas del Grupo ASDS

La Tabla A.1 resumen las principales caracteristicas, en el momento de las ejecuciones, de los

recursos computacionales ofrecidos por el Grupo de Arquitectura y Seguridad de los Sistemas Dis-

tribuidos, de la Universidad Complutense de Madrid. Todos los equipos llevan el Sistema Operativo

Red Hat 9.0 y el middleware Grid instalado es Globus Toolkit 2.4.
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Apéndice B

Descripcion de un Caso de Estudio

con el API de GMarte

En este capitulo se proporciona la descripcién del caso de estudio de diseno de proteinas, ejecutado
en el capitulo 11, utilizando el API de GMarte. Nétese que el API de alto nivel permite al usuario

centrarse en la definicién de las tareas de ejecucion y delegar en GMarte las labores de ejecucion.

package org.grycap.GMarte.test.protein;

import org.grycap.GMarte.tasks.*;

import org.grycap.GMarte.tasks.files.*;

import org.grycap.GMarte.resources.*;

import org.grycap.GMarte.execution.gateway.egee.uipnp. *

import org.grycap.GMarte.execution.scheduling.orchestrator.OrchestratorScheduler;
import org.apache.log4j.PropertyConfigurator;

import org.grycap.GMarte.execution.scheduling.Scheduler;

public class TesisProteinCaseStudy extends GridTaskStudy {

public TesisProteinCaseStudy(int ntasks) {
GridTask gridTask = createGridTask();
addGridTask(gridTask) ;
GridTask gridTask2;

int i;

for (i = 0; i < ntasks - 1; i++) {

gridTask2 = gridTask.duplicate();
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gridTask2.setName("Protein Optimization #" + i);

addGridTask(gridTask2) ;

/**
* Create a GridTask and define all the appropriate parameters.
* Q@return The newly created GridTask.
*/
protected GridTask createGridTask() {
GridTask gt;
GridTaskConfiguration gtc;
DeploymentConfiguration dc;

GridInputFileSet gifs;

gt = new GridTask();
GridExecutableFile gef = new GridExecutableFile("gBiObj");
gef .setIsRemote(true);
gt.setLocalDataContainer ("/home/gmolto/grid/gBilbj/out/tesis");
gt.setGridExecutableFile(gef) ;
String arguments =
"--gral 2trx.391lig/2trx.391ig.fold.ugrat " +
"--pairsl 2trx.391lig/2trx.391ig.fold.list " +
"--nril 2trx.39lig/quarterdesign.nri " +
"--gra2 2trx.39lig/2trx.391ig.bind.ugrat " +
"--pairs2 2trx.391ig/2trx.391ig.bind.list " +
"--nri2 2trx.39lig/quarterdesign.nri " +
"--type ugrat --ngiters 15 --nliters 30000 -t 10 " +
"--lambda_min O --lambda_max 1 --lambda_delta 0.5";

gt.setArguments (arguments) ;

gifs = new GridInputFileSet();

GridFile gfl = new GridFile("/home/gmolto/grid/gBi0bj/gBilbj.tgz");
gfl.setIsShared(true);

gifs.addGridFile(gfl);

GridFile gf = new GridFile("/home/gmolto/grid/CaseStudies/2trx.391lig.tgz");

gf .setIsShared(true) ;

gf . setNumberOfReplicas(4) ;
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dc = new DeploymentConfiguration();
dc.addDeployCommand ("tar zxvf 2trx.39lig.tgz");
dc.addUndeployCommand ("rm 2trx.39lig.tgz");
dc.addUndeployCommand ("rm -rf 2trx.391lig");

gf .setDeploymentConfiguration(dc) ;

gifs.addGridFile(gf);

gt.setGridInputFileSet(gifs);

dc = new DeploymentConfiguration();
dc.addDeployCommand("tar zxvf gBiObj.tgz");
dc.addDeployCommand ("make") ;
dc.addUndeployCommand ("rm gBiObj.tgz") ;

dc.addUndeployCommand("rm -rf src");

gtc = gt.getGridTaskConfiguration();
gtc.setDeploymentConfiguration(dc);

gt.setGridTaskConfiguration(gtc);

GridOutputFileSet gofs = new GridOutputFileSet();
gofs.addWildCard("*.std");

gt.setGridOutputFileSet (gofs);

GridTaskLoR gtl = new GridTaskLoR();
gtl.addRequirement (GridTaskLoR.REQ_MAX_PROCS, 4);

gt.setGridTaskLoR(gtl) ;

return gt;

public static void main(String args[]){
Scheduler sched;
GridTaskStudy gts;
GridResource gr;

TestBed tb;

PropertyConfigurator.configure("log4j.properties");
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tb

new TestBed();

gr = new UIPnPGridResource();

GridResourceConfiguration grc = gr.getGridResourceConfiguration();
grc.setVirtualOrganisation("biomed") ;
gr.setGridResourceConfiguration(grc);

grc.setWhiteListTestBed(new WhiteListLCG(true));
tb.addGridResource(gr);

gts = new TesisProteinCaseStudy(20);

sched = new OrchestratorScheduler(tb, gts);

sched.start();

sched.waitUntilFinished();

System.exit (0);
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