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Experimentos Cientificos Computacionais

» Uma parte crescente da ciéncia e tecnologia se apoia em
experimentos computacionais.
» Caracteristicas destes experimentos:

» grande quantidade de tarefas computacionais;
» grande quantidade de dados;

» dados armazenados em formatos diversos;

» utilizacdo de computac¢do paralela e distribuida.




» Exemplos:

» Modelos climaticos mais recentes geram 8TB para uma
simulacdo de 100 anos com resolucdo de 100km, e 8PB para
resolucdo de 3km.

» Large Hadron Collider gera 10PB de dados brutos por dia
15PB de dados tratados por ano.

» O SKA (Square Kilometre Array) serd composto por 3.000
radio-telescépios de 15m de didmetro. Envolve 70 instituicoes
de 20 paises. O volume de dados brutos gerado diariamente
serd de 1 Exabyte, (2x o que trafega pela Internet por dia
atualmente). Volume pds-processamento: 300 Petabytes a 1,5
Exabyte por ano.

R. Kouzes et al. The Changing Paradigm of Data-Intensive Computing. IEEE Computer, 42(1):26-34,
2009.
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Exemplo: Dark Energy Survey (DES)
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» Camera de 570 megapixels.

» 400 imagens (6,6 TB) por noite.

Fonte: Dark Energy Survey (http://www.darkenergysurvey.org)
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Exemplo: Workflow do DES
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K. Kotwani et al. The Dark Energy Survey Data Management System as a Data Intensive Science
Gateway. Proc. of the 8th International Workshop on Middleware for Grids, Clouds and e-Science (MGC
2010). ACM, 2010.




Ciclo de Vida de Experimentos Cientificos

Composition

s

Provenance
Data

Analysis Execution

M. Mattoso, C. Werner, G. Travassos, V. Braganholo, E. Ogasawara, D. Oliveira, S. Cruz, W. Martinho,
and L. Murta, Towards supporting the life cycle of large scale scientific experiments. International Jo Laboratorio
of Business Process Integration and Management 5(1):79-92, 2010.
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Ciclo de Vida de Experimentos Cientificos

» Composicao. Especificacdo das atividades e dos dados que
serdo utilizados. Pode incluir o reuso de especificacles de
experimentos similares.

» Execucao. Mapeamento, distribuicdo e inicializagdo das
atividades do experimento em tarefas concretas executadas
em recursos computacionais. Inclui também o monitoramento
das mesmas e a movimentacdo dos dados necessarios.

» Analise. Avaliacdo do experimento através dos resultados
obtidos, p. ex. dados de saida. Pode se basear também em
consultas aos registros de eventos da execugdo (proveniéncia).

M. Mattoso et al. Desafios No Apoio a Composicdo De Experimentos Cientificos Em Larga Escala. Anais
do XXXVI Semindrio Integrado De Software e Hardware (SEMISH), XXIX Congresso Da Sociedade
Brasileira De Computacdo (CSBC), p. 307-321, 2009.
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uisitos de Experimentos Cientificos Computacionais

» Abstracao. Deve ser possivel ao cientista especificar o
experimento em alto nivel, sem precisar detalhar aplicacGes
especificas e onde elas serdo executadas.

» Reprodutibilidade. O experimento pode ser reproduzido por
terceiros de forma independente.

D. Koop et al. A Provenance-Based Infrastructure for Creating Executable Papers. Proceedings of
the ICCS, 2011.

» Reutilizacdo. Deve ser possivel reutilizar especificagdes de
experimentos realizados previamente para concepcdo de novos
experimentos.

Exemplo: MyExperiment (http://www.myexperiment.org).

» Escalabilidade. O experimento deve ser resiliente ao aumento
do nimero de tarefas e da quantidade de dados.
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Experimentos Cientificos Computacionais em Larga Escala

» A execucgao deve ser escaldvel, ou seja, resiliente ao aumento
do nimero de tarefas e da quantidade de dados.

» Experimentos em larga escala normalmente requerem o uso de
computacio paralela e distribuida:

» Computacao paralela. Utilizacdo de midltiplos processadores
de forma concorrente para reduzir o tempo de execucdo de
atividades.

|. Foster. Designing and Building Parallel Programs: Concepts and Tools for Parallel
Software Engineering. Addison-Wesley, 1994.

» Computacao em grade. Compartilhamento de recursos
computacionais heterogéneos e distribuidos.

I. Foster e C. Kesselman, Eds. The Grid 2: Blueprint for a New Computing Infrastructure.
Morgan Kaufmann, 2003.

» Computacao na nuvem. Utilizac3o de recursos de
terceiros.

D. Oliveira, F. Baido e M. Mattoso. Towards a Taxonomy for Cloud Computing from an
e-Science Perspective. Cloud Computing, pp. 47-62. Springer, 2010.
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Escalabilidade de Experimentos Cientificos Computacionais

>

O tempo total de execugdo de uma computacdo paralela e
distribuida é dado por:

t= tprocessando + tcomunicando T tocioso

» Existem diversas ferramentas para andlise de performance de
aplicacdes de forma isolada.

» Um desafio é realizar o mesmo tipo de andlise para
experimentos cientificos computacionais, compostos por
muitas aplicac¢des.

» A escalabilidade depende da orquestracdo da execucdo de
tarefas e geréncia de dados de forma eficiente.




Grades Computacionais

> A realizacdo destes experimentos requer o compartilhamento
de recursos computacionais distribuidos.

» Computagdo em grade permite ganhos de escala em termos
de processamento.

» Geréncia de dados em grades é uma area em desenvolvimento.
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Grades Computacionais

» Problemas em geréncia de dados distribuida:

» armazenamento, acesso e replicacdo dados: SRB, iRODS;

» geréncia de workflows: Kepler, Swift (Globus), Taverna;

» geréncia de metadados: Chimera;

» processamento de consultas de alto nivel: OGSA DAI/DQP.
A. Chervenak, |. Foster, C. Kesselman, C. Salisbury, S. Tuecke. The Data Grid: Towards an Architecture
for the Distributed Management and Analysis of Large Scientific Datasets. Journal of Network and
Computer Applications, 23:187-200, 2001.

E. Pacitti, P. Valduriez, M. Mattoso. Grid Data Management: Open Problems and New lIssues. Journal of
Grid Computing, 5(3):273-281, 2007.
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Grades Computacionais

» Uma grade computacional é uma infra-estrutura composta
de software e hardware que prové recursos computacionais de
alto desempenho.

» Tais recursos podem estar distribuidos entre miltiplas
instituicdes sob dominios administrativos distintos.

» O Globus é um conjunto de ferramentas para implementacdo
de grades computacionais.

Laboratério
Nacional de
Computacédo
Cientifica



Exemplo: Large Hadron Collider (LHC)

» Colisor de particulas de 27km de circunferéncia localizado na
fronteira da Franga e Suica.

> Projeto colaborativo envolvendo cerca de 100 paises e 10.000
cientistas.

» Composto por seis detectores que geram cerca de 15PB de
dados por ano.
» LHC Computing Grid (LCG):
» Estrutura de computag3do distribuida organizada de forma

hierdrquica, para execucdo de diferentes partes do workflow do
experimento:

> Tier 0: processamento de dados brutos dos detectores,
> Tier 1: reconstrucdo e pré-processamento,
» Tier 2: simulacdo e analise.
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Exemplo: Mapa do LCG

Fonte: CERN (http://gstat-prod.cern.ch)
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Grades Computacionais

» Principais servicos:

» Globus Resource Allocation Manager (GRAM): gerenciador de
recursos computacionais, recebe submissdo de tarefas e as
repassa para o gerenciador de execuco local (fork, fila de
execu¢do).

» GrifFTP: transferéncia de arquivos entre dominios
administrativos.
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Fonte: XSEDE (http://www.xsede.org)
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Gatekeeper

Condor pool
Myproxy-logon
Globus-job-run PBS: Compute nodes

My machine

globusrun  where_to/who_to_talk_to what_to_do
globusrun  url_to_resource/jobmanager-X RSL file

Fonte: XSEDE (http://www.xsede.org)
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Grades Computacionais

» Questoes:
» Como gerenciar identidades através de dominios
administrativos?
» A Grid Security Infrastructure (GSI) utiliza técnicas de
criptografia e certificacdo digital para gerenciar identidades
através de dominios administrativos com seguranca.
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Workflows Cientificos

» Um workflow cientifico consiste da especificacdo de um
conjunto de aplicagGes cientificas a serem executadas e suas
dependéncias mdtuas.

» Segue um ciclo de vida andlogo ao dos experimentos
cientificos computacionais:

» Composicdo, representacdo e modelagem de dados.
» Mapeamento e execugdo.
» Coleta de metadados e proveniéncia.

» Um sistema de geréncia de workflows cientificos (SGWC)
permite gerenciar o ciclo de vida de workflows cientificos.

E. Deelman et al. Workflows and e-Science: An overview of workflow system features and capabilities.
Future Generation Computer Systems 25(1):528-540, 2009.
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Workflows Cientificos

» Sistemas de geréncia de workflows cientificos (SGWC)
visam a automac3do de experimentos cientificos
computacionais:

>

>
>
>

escalonamento de tarefas baseado em dependéncias de dados;
fluxo de dados entre tarefas;

execucdo paralela de tarefas independentes;

escalonamento de tarefas em ambientes de computacdo de alto
desempenho;

geréncia e consulta de dados de proveniéncia.
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Exemplo: Laboratério de Bioinformatica, LNCC

Sequenciador Roche 454 FLX gera 12GB a
15GB por rodada de sequenciamento.
Dados processados por vdrias aplicacoes:

> filtragem por qualidade de dados
gerados pelo sequenciador.

» formatacdo de dados.

» comparagao das sequéncias com bases
de dados conhecidas.




Exemplo: Laboratério de Bioinformatica, LNCC

i

sequniqfasta

T

seqlucyfasta qual
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Composicao de Workflows Cientificos

» Etapa em que sdo definidas as aplicacdes componentes e as
dependéncias de dados.
» Niveis de especificacdo:
» Abstrato: tarefas abstratas, descritas por funcionalidade geral
(p. ex., comparacdo de seqiiéncias).
» Concreto: aplicagdes cientificas e conjuntos de dados
especificos.
» Representacgao:
» Textual: linguagem de programacao.
» Gréfica: interface grafica onde nés sdo tarefas e arestas sdo
dependéncias.
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Exemplo: Composicao Textual

type messagefile;
type countfile;

app (countfile t) countwords (messagefile f) {
wc "-w" @filename(f) stdout=@filename(t);
}
string inputNames = "foreach.1l.txt foreach.2.txt foreach.3.txt";
messagefile inputfiles[] <fixed_array_mapper;files=inputNames>;
foreach f in inputfiles {
countfile c <regexp_mapper; source=@f, match="(.*)txt",

transform="\\1count">;
¢ = countwords(f);

Workflow especificado em Swift (http://www.ci.uchicago.edu/swift)
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Exemplo: Composicao
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Coleta de metadados e proveniéncia

v

Coleta de eventos do ciclo de vida do workflow:
» Mudancas e evolugdo da especificagdo.
» Consumo e producdo de dados por aplicagdes componentes
executadas.
Geréncia de metadados relacionados ao dominio cientifico
(seméntica do experimento).

v

v

Servico de consulta a metadados e proveniéncia.

v

Aplicaces: reprodutibilidade, verificacdo, andlise.




Coleta de metadados e proveniéncia

name value
final_temperature 89.029997

pre-processing

i
name value timestamp | mem_usage cpu_load io_read io_write
execution_site pads.ci.uchicago.edu 1314104905 126342 929 230 0
version 1.15 1314104906 155739 100 123 1044
1314112105 394523 929 0 129
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Exemplos de SGWCs: Swift

» Permite gerenciar workflows cientificos em ambientes paralelos
e distribuidos.
» E composto por:
» Uma linguagem de alto nivel para especificacdo de workflows

cientificos como scripts.
» Ambiente de execucdo com suporte nativo a:

> execucdo local,
> execuc¢do paralela (p.ex. PBS, SGE),
> execucdo distribuida (p.ex. Condor, Globus).

» Sistema de geréncia de proveniéncia.

Swift (http://www.ci.uchicago.edu/swift)
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Exemplos de SGWCs: SciCumulus

SciCumulus
=& Workflow middleware

» Permite gerenciar workflows cientificos em ambientes de
nuvem.

s

» E composto por:

» Especificacdo de workflows em XML.
» Motor de execu¢do baseado em algebra relacional.
» Sistema de geréncia de proveniéncia.

SciCumulus (http://sourceforge.net/projects/scicumulus/)

i
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Exemplos de SGWCs: Taverna

v

Aplicagdes componentes podem ser servicos web.

v

Integracdo com o portal de reutilizacdo de workflows
MyExperiment.

v

Especificacdo de workflows através de interface grafica.

v

Suporte a coleta e consultas de proveniéncia.

v

Popular na drea de bioinformatica.

Taverna (http://www.taverna.org.uk)
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Exemplos de SGWCs: Vistrails

v

Suporte a versionamento e geréncia da evolu¢do de workflows.

v

Especificacdo de workflows através de interface grafica.

v

Suporte a coleta e consultas de proveniéncia.

v

Popular na drea de visualizacdo cientifica.

Vistrails (http://www.vistrails.org)
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Exemplos de SGWCs: Vistrails
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Exemplos de SGWCs: Kepler

Keple_r.; "

v

Suporte a aplicacdes disponibilizadas através de servicos web.

v

Especificacdo de workflows através de interface grafica.

v

Suporte a coleta e consultas de proveniéncia.

v

Integracdo com ferramentas populares, como o R.

Kepler (https://kepler-project.org)
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Exemplos de SGWCs: Kepler
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Ambiente de recomendado para prética

» Laboratério 5

» Recursos do CENAPAD-RJ:
» Cluster Sun Blade X6250:

> 78 nés com 2 processadores quad-core Intel Xeon E5440 e
16GB de memoéria.

> Total de 624 nucleos de processamento e 1.24TB de memdria.

» URL: http://www.1lncc.br/sunhpc.

» Cluster SGI Altix XE:

> 30 nés com 2 processadores quad-core Intel Xeon E5520 e
24GB de memodria.

> Total de 240 nicleos de processamento e 720GB de memodria.
» URL: http://www.lncc.br/altix-xe.

» URL: http://www.cenapad-rj.1lncc.br.
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