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1 Introduccion

1.1 ElGrid

Un Grid es un conjunto de recursos hardware y software distribuidos por Internet que
proporcionan servicios accesibles por medio de un conjunto de protocolos e interfaces
abiertos y estandarizados (gestion de recursos, gestion remota de procesos, librerias de
comunicacion, seguridad, soporte a monitorizacion...) y organizados por medio de unos
procedimientos y guias de “buenas précticas’ bien definidas. Las organizaciones
virtuales que se interconectan por medio de un Grid mantienen sus propias politicas de
seguridad y gestion de recursos. La tecnologia usada para construir un Grid es
complementaria a otras tecnologias para aprovechar los recursos distribuidos en la
intranet de una organizacion.

1.2 IRISGrid

IRISGrid es unainiciativa cofinanciada por e Ministerio de Cienciay Tecnologiaen la
gue participan casi 200 investigadores de 23 centros espafioles en la investigacion en el
area de tecnologias Grid. IRISGrid pretende aportar los protocolos, procedimientos y
guias de “buenas préacticas’ necesarios para construir dentro de Espafia un Grid de
investigacion coordinando a los diferentes Grupos y Centros interesados en
investigacion sobre tecnologias Grid. Esta iniciativa pretende unir recursos distribuidos
geogréficamente para que los Grupos involucrados tengan un banco de pruebas o “ Test-
bed” que soporte lainvestigacion en cualquiera de |las areas de aplicacion del Grid.

En lainiciativa IRISGrid participan |os centros reflgjados en la siguiente tabla

CODIGO Centro URL

IFCA Instituto de Fisica de Cantabria, CSIC-UC, Santander grid.ifca.unican.es

IFIC Instituto de Fisica de Corpuscular, Centro Mixto CSIC- alpha.ific.uv.es/grid
UV, Vaencia

RedIRIS Centro de Comunicaciones CSIC-RedIRIS, Madrid-Sevilla  www.rediris.es/

CAB Centro de Astrobiologia, CSIC-INTA, Torrejon de Ardoz -  www.cab.inta.es/~CABGrid
Madrid
CNB Unidad de Biocomputacion, Centro Naciona de www.biocomp.cnb.uam.es

Biotecnologia, Madrid

CIEMAT Centro de Investigaciones Energéticas, Medioambientales wwwae.ciemat.es/grid
y Tecnoldgicas, Madrid

IMEDEA Instituto Mediterrdneo de Estudios Avanzados, CSIC-UIB, www.imedea.uib.es
Palma de Mallorca— Idlas Baleares

IAA Instituto de Astrofisica de Andalucia www.iaa.csic.es

UCM Grupo de Arquitectura de Sistemas Distribuidos y www.ac.dec.usc.es
Seguridad, Dpt. Arquitectura de Computadores vy
Automética, Universidad Complutense de Madrid

GAC Departamento de Electronica y Computacion, Universidad  www.ac.dec.usc.es
de Santiago
CIRI CEPBA-IBM Research Institute, Universidad Politécnica www.ciri.upc.es

de Cataluia, Barcelona




IFAE/PIC Ingtituto de Fisica de Altas Energias, Consorcio Generalitat
Catalunya-Universitat Autonoma de Barcelona / Division
Port d'Informaci6 Cientifica

AOSO Arquitectura de Ordenadores y Sistemas Operativos, www.caos.uab.es
Universidad Auténoma de Barcelona, Cerdanyola del
Vallés, Barcelona

GRyCAP Grupo de Redes y Computacion de Altas Prestaciones, Dpt.  www.grycap.upv.es
Sistemas Informaticos y Computacién, Universidad
Politécnica de Valencia

UAM Fisica Experimental de Altas Energias de la Universidad heppcll.ft.uam.es
Autonoma de Madrid

UAL Universidad de Santiago de Compostela, Centro de www.usc.es/gaes,
Supercomputacion de Galicia WWW.Cesga.es

UM Universidad de Murcia www.ants.dif.um.es

www.ditec.um.es

UAL Universidad de Almeria, Supercomputacion: Algoritmos www.ace.ual.es/Investigacion
Departamento de Arquitectura de Computadores Yy
Electronica

UNIOVI Universidad de Oviedo, Asturias

UPM Laboratorio de Mecanica de Fluidos Computacional. Dpto.
Motopropulsién y Termofluidodinamica, ETSI
Aeronauticos, Universidad Politécnica de Madrid

UGR Grupo de Circuitos y Sistemas para Procesamiento de la
Informacion, Dpt. Arquitectura y Tecnologia de
Computadores, Universidad de Granada

INTA Ingtituto Nacional de Tecnologia Aeroespacial, Torrgfén de  www.inta.es/
Ardoz - Madrid

ARCOS  Arquitectura de Computadores, Comunicaciones Yy arcos.inf.uc3m.es
Sistemas, Universidad Carlos 111 de Madrid, UCITIM

IRISGrid no pretende dar servicio técnico, sino fijar las normas, protocolos,
procedimientos que regulen el Grid. El objetivo de IRISGrid es facilitar a los grupos
interesados la unién de sus recursos en Grid, definiendo los procedimientos
relacionados principalmente con autenticacion y monitorizacion de recursos. La
potestad de los recursos estd enteramente bajo control de los centros que los
administran, sin que su inclusién en el Grid deba suponer un cambio en sus politicas de
seguridad o de gestion de sus recursos locales.

1.3 Estructura del Documento

Este documento se estructura en cuatro partes principales. En primer lugar, la seccion 1
contiene una breve descripcién de los objetivos, participantes y términos de IRISGrid.
La seccion segunda describe el estado actual del Middleware, la seccion tercera
contiene una descripcion por areas de aplicacion, de la situacion actual de las
tecnol ogias de Grid. Finalmente, la seccion cuarta acaba con las conclusiones.



2 Estado del Middleware

El objetivo principal de esta seccion es proponer los aspectos principales que se
deberian incluir en e area temética de middleware dentro de la propuesta para la
creacion de un Programa de e-Ciencia. En primer lugar se describe de forma general el
estado actual de la tecnologia, y se analizan las diferentes lineas de investigacion para
cada uno de los niveles del middieware relevantes en un Grid. A continuacion se indica
como se contempla € desarrollo de tecnologia Grid en el Plan Nacional de |+D+l
actual, y se enumeran los proyectos de investigacion en middleware Grid en Espafia.
Por ultimo se realiza una propuesta de las lineas de investigacion que se deberian incluir
en el &reateméticade middleware.

2.1 Descripcion de la Tecnologia Grid

El objetivo de esta seccidn es proporcionar una vision global de la tendencia actual de
las diferentes tecnologias que permiten aprovechar de forma conjunta los recursos
disponibles en sistemas interconectados por red. Los siguientes modelos de
computacion en red aportan mecanismos para aprovechar d maéximo los recursos
distribuidos que generalmente se encuentran infrautilizados:

e Cluster Computing: Disefio de un cluster dedicado de equipos como alternativa a
la adquisicion de un equipo multiprocesador. Su ventaja fundamental es la mejor
relacion coste/rendimiento. Sus inconvenientes son: dificultad de programacion y
mantenimiento. Los clusters suelen estar gestionados por sistemas que se encargan
de gecutar las aplicaciones de los usuarios sobre las distintas maquinas en funcion
de diferentes criterios de planificacion fijados por € sistema. Estos sistemas de
gestion pueden ser sistemas integrados de planificacion  como MOSIX
(www.mosix.cs.huji.ac.il) o gestores de colas batch como PBS (version libre) y
PBS-Pro (version comercial) de Veridian Systems (www.openpbs.org), LSF de
Platform  Computing (www.platform.com), SGE de Sun Microsystems
(www.sun.com/Gridware) o Condor de la Universidad de Wisconsin-Madison
(www.cs.wisc.edu/condor).

e Intranet Computing: Union de la potencia computaciona desaprovechada en los
recursos hardware distribuidos en una red de area local (un Unico dominio de
administracion). Su principal ventgja es que puede proporcionar rendimientos
semgantes a los ofrecidos por los sistemas de ato rendimiento con un coste
econdémico cas nulo. La mayoria de los gestores de colas para clusters suelen
ofrecer soluciones para unir multiples clusters independientes dentro de una red
local y mover los trabajos desde los clusters més ocupados a los mas desocupados.
Algunos de ellos también ofrecen facilidades para usar de forma oportunista
recursos individuales que no estdn integrados en un cluster. También existen
empresas como GridSystems, Avaki, Entropia o United Devices que comercializan
software de Intranet Computing especifico para aplicaciones paramétricas.

e Internet Computing: Aprovechamiento de la potencia de los recursos distribuidos
por Internet siguiendo e modelo cliente/servidor. Actualmente casi todas estas
herramientas se limitan a gjecucion de aplicaciones paramétricas. Su ventgja es €
gran rendimiento que se puede obtener. Sus principales inconvenientes son debidos
a bajo ancho de banda y ala escasa seguridad en Internet. Avaki, Entropia o United
Devices mantienen versiones de sus herramientas que permiten su uso en Internet.
Probablemente € eemplo méas tipico de Internet Computing es e proyecto



seti@home (setiathome.ssl.berkley.edu). Algunos gestores de colas como Condor
ofrecen también la posibilidad de aprovechar recursos sobre Internet ofreciendo
mayor seguridad y confiabilidad aunque requiere que todas las maguinas
involucradas usen dicho gestor.

El uso de las tecnol ogias descritas anteriormente posibilita el aprovechamiento eficiente
de los recursos dentro de una misma organizacién. Algunas de ellas como SGE, LSF o
Condor permiten incluso unir diferentes departamentos u organizaciones pero con la
condicién de que sea su software el que gestione los recursos internos. Sin embargo,
ninguna de estas tecnologias permite unir dominios de administracion diferentes
manteniendo la politica de seguridad de cada centro y las herramientas de planificacién
ya en uso. Por otro lado, los interfaces y protocolos basicos que utilizan las
herramientas anteriores no estdn basados en estdndares abiertos, condicion
imprescindible para que la tecnologia Grid se extienda, y en pocos afios sea tan habitual
como actualmente es la tecnologia Web.

La necesidad de aprovechar los recursos disponibles en los sistemas informéticos
conectados a Internet y simplificar su utilizacion ha dado lugar a una nueva forma de
tecnologia de la informacion conocida como Grid Computing. Esta nueva tecnologia es
analoga alas redes de suministro eléctrico: laidea es ofrecer un Unico punto de acceso a
un conjunto de recursos distribuidos geograficamente (supercomputadores, clusters,
almacenamiento, fuentes de informacion, instrumentos, personal...). De este modo, los
sistemas distribuidos se pueden emplear como un Unico sistema virtual en aplicaciones
intensivas en datos o con gran demanda computacional .

Las tecnologias descritas en la seccion anterior son casos especiaes de un nuevo
paradigma de computacion distribuida que en poco tiempo estamos seguros que va a
revolucionar no solo la computacion de altas prestaciones sino Internet en general. Esta
nueva tendencia denominada Grid Computing supone un cambio radical en la
colaboracién de sistemas conectados a Internet 'y en particular en la computacion de
altas prestaciones debido a su enorme potencia respecto a intercambio y gestion de
recursos. Un sistema Grid se caracteriza por carecer de un control centralizado, estar
basado en estdndares abiertos y proporcionar calidad de  servicio
(www.Gridtoday.com/02/0722/100136.html). Es importante resaltar que la
tecnologia Grid no pretende sustituir las tecnologias anteriores ya que su ambito
de aplicacion es diferente. El objetivo de latecnologia Grid es unir de forma seguralos
recursos de diferentes dominios de administracion, respetando sus politicas de seguridad
y herramientas de gestion internas. Ademas, su objetivo es unir todo tipo de recursos y
no Unicamente capacidad de procesamiento y almacenamiento.

2.2 Modelo de Capas del Middleware

Dentro de los sistemas Grid podemos diferenciar tres niveles de investigacion
relacionados con middleware:

e Servicioslocales

e Servicios Grid bésicos
e Servicios Grid ato nivel
e Herramientas Grid
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2.2.1 Servicios Locales

En este nivel se incluye e desarrollo de herramientas para explotar los recursos en la
Intranet del centro investigacion. En este campo existen en la actualidad muchos
servicios disponibles para realizar un uso eficiente de los recursos locales. Podemos
destacar:

Herramientas de monitorizacién de los diferentes recursos fisicos del cluster
(Ganglia: ganglia.sourceforge.net, Hawkeye: www.cs.wisc.edu/condor/hawkeye),

Gestores de colas batch como |os mencionados en la seccion 1,
Librerias de programacion paralela (MPI: www-unix.mcs.anl.gov/mpi/, OpenMP:
www.openmp.org/ 0 PVM: www.csm.ornl.gov/pvm/pvm_home.html),

Herramientas de  depuracion y  monitorizaciéon  de  aplicaciones
(TotalView:www.etnus.com/Products/Total View/,
Paradyn:www.cs.wisc.edu/~paradyn/, Vampir:www.pallas.com/pages/vampir.htm,
Paraver: http://www.cepba.upc.es/paraver).

Las lineas abiertas de investigacion més representativas relacionadas con los servicios
locales se centran en |0s siguientes aspectos:

Escalabilidad de servicios y herramientas. A medida que los clusters locales van
aumentando en tamafio, se hace también necesario adaptar las herramientas y
servicios para que puedan usarse también sobre sistemas de miles de componentes.

Automatizacion de politicas de gestion, configuracién, control e instalacion que
garanticen € funcionamiento de clusters de gran tamafio sin la necesidad de una
intervencién humana constante y que puedan reaccionar a condiciones dindmicas.

M ecanismos de tolerancia de fallos, que garanticen, por gjemplo, la gjecucion de las
aplicaciones o e funcionamiento de los servicios ante la presencia de fallos
temporal es en distintos elementos del cluster.




2.2.2 Servicios Grid Basicos

El Grid Forum (www.Gridforum.org) es el organismo encargado de crear |os estdndares
de servicios y protocolos necesarios para crear la infraestructura o tecnologia Grid. A
pesar de que existen otras tecnologias  Grid como Legion
(www.cs.virginia.edu/~legion/), Unicore (www.unicore.org) o MOL (www.uni-
paderborn.de/pc2/projects/mol/), la mayoria de los proyectos Grid actuales se estan
construyendo basados en los servicios y protocolos proporcionados por € Globus
Toolkit (www.golbus.org). La tecnologia Globus ha sido seleccionada como estandar
de facto por las 12 compariias (Compaq, Cray, SGI, Sun Microsystems, Entropia, IBM,
Microsoft, Platform Computing y Veridian en Estados Unidos; y Fujitsu, Hitachi y NEC
en Japon) més importantes del sector de computacion de altas prestaciones
(http://www.globus.org/devel oper/news/20011112a.html). La proxima version de
Globus denominada OGSA (Open Grid Services Architecture) muestra una clara
convergencia haciala tecnologia de Web Services en el campo de e-Business. El Globus
Toolkit 3 (GT3), del que ya existe una version afa, apuesta por servicios Grid basados
en Web Services. Esta evolucion representa una gran oportunidad para lograr una
amplia aceptacion y difusion de la tecnologia Grid, que puede extenderse, a igual que
lo hizo e WWW, desde su ambito original en el &rea de la computacion cientifica, a de
las aplicaciones comerciales.

Globus Grid toolkit es una coleccién de componentes software open-source y open-
architecture disefiados para soportar € desarrollo de aplicaciones de alto rendimiento
sobre entornos distribuidos tipo Grid. Reamente se trata de un conjunto de
componentes autbnomos que permiten al disefiador construir un Grid. Cada componente
proporciona un servicio basico como autenticacion, asignacion de recursos,
informacion, comunicacion, deteccidn de fallos y acceso remoto a datos. Los sistemas y
aplicaciones Grid se pueden desarrollar empleando estos servicios y protocolos como
elemento basico:

e GRAM (Globus Resource Allocation Manager): Este servicio proporciona un
API para solicitar €l inicio de gecuciones en un recurso de computacion y para
gestionar estas g ecuciones una vez invocadas

e MDS (Metacomputing Directory Service): Este servicio proporciona un API
paraaveriguar la estructuray estado de los recursos

e GSl (Globus Security Infrastructure): Este servicio proporciona una solucion de
autenticacion global

e GASS (Globa Access to Secondary Storage): Este servicio proporciona
mecanismos de acceso y APIs para almacenar ficheros en diferentes sistemas

A partir de estos servicios basicos de middleware, |as lineas de investigacion abiertas
se encuentran orientadas mejorar 10s protocolos y servicios basicos aportados por
Globus para adaptarl os a nuevas tecnol ogias o ambientes. Por ejemplo:

e Afiadir a Globus € soporte para IPv6 y por afadidura las funcionalidades de
autoconfiguration, multihoming y seguridad.

e Megjorar la infraestructura de clave publica de Globus para hacerla més flexible e
integrar extensiones actuales de las PKI para gestion de autorizaciones vy
credenciales.

e Implantar un esquema de autenticacion y autorizacién més flexible y acorde con los
estandares actualmente en uso en la infraestructura middleware de las redes
académicas, con € objetivo de facilitar el uso de estos recursos a los usuarios finales
del Grid eintegrarlo en el uso normal de los recursos Internet




El movimiento hacia los Web Services que estd experimentando Globus hace que
también haya que replantear de nuevo los servicios ofrecidos, unido a la novedad del
mundo de los servicios Web, que abre a la vez un campo de investigacion muy
interesante y potencialmente con mucho futuro.

2.2.3 Servicios Grid Alto Nivel

A pesar del tremendo esfuerzo realizado por la comunidad cientifica, 1a gecucion y
gestion de trabajos en un Grid resulta una tarea ardua y dificil, debido principalmente a
la naturaleza dindmica y compleja que caracteriza los Grids. Habituamente € usuario
ha de encargarse manualmente de todas las todos |os pasos involucrados en la gjecucion
de un trabgjo, a saber: descubrimiento y seleccion de recursos, iniciaizacién, envio,
monitorizacion, migracion y finalizacion. Por |o tanto es necesario desarrollar servicios
Grid de ato nivel y herramientas que realicen de forma automética y eficiente los pasos
anteriores, ademés de adaptar |a g ecucion de un trabajo alas condiciones dinamicas del
Grid (disponibilidad, carga, coste ....), asi como a las demandas dinamicas de la
aplicacion (tiempo maximo de egjecucion, presupuesto, necesidad de hardware/software
especifico,...).

En este nivel se incluye e desarrollo de middleware que, sobre el middleware bésico
proporcionado por Globus, proporciona servicios adicionales para aplicaciones y
usuarios. Se trata de una capa de servicios reutilizables de més ato nivel que puedan
hacer uso de los existentes para ofrecer servicios més flexibles en areas como
planificacion, gestion de datos, visualizacion o colaboracion. Por ejemplo, trading
inteligente de componentes basado en especificaciones (meoras a lenguge de
especificacion RSL de Globus), introduccion de mecanismos de calidad de servicio
(QoS) para ofrecer servicios con ciertas garantias de servicio (soportando asi servicios
en tiempo real tales como las aplicaciones colaborativas), gestion de scheduling con
prioridades, etc.

Entre los proyectos en curso cabe resaltar European Data Grid (www.eu-dataGrid.org),
Grid Physics Network (www.griphyn.org), GrADS (nhse2.cs.rice.edu/grady) vy
CrossGrid (http://www.crossGrid.org/), que tratan de desarrollar, entre otros, métodos
eficientes de computacion y acceso a datos distribuidos por medio de servicios basados
en componentes Globus.

Por g emplo, una aportacion significativa del proyecto DataGrid es la implantacion de
un servicio Resource Broker que se encarga de la gestion de trabajos, buscando
recursos del Grid y gecutando € trabajo en los mismos. Este broker se encarga de
llevar un seguimiento del trabgjo, lanzandolo en otros recursos si alguno falla, hasta la
finalizacion del mismo. Esto facilita € lanzamiento de trabajos a usuario, que solo se
ha de encargar de especificar los requerimientos del mismo y no de los recursos donde
gecutarlo. Ademas proporciona informacion sobre € estado del trabajo, haciendo de
repositorio central de informacion y de los datos producidos por € mismo. El proyecto
CrossGrid prevé hacer modificaciones sobre el Resource Broker anterior, para soportar
algunas caracteristicas hasta ahora no soportadas hasta ahora como €l lanzamiento de
aplicaciones MPI sobre varios 'sites, o0 meorar € disefio del sistema pasando de un
Resource Broker centralizado a una arquitectura distribuida basada en Agentes de
Scheduling. Otra de los puntos fuertes de CrossGrid es el desarrollo de un portal Web
sobre e cua los usuarios podran lanzar sus trabgjos, mejorando la interfaz con el
sistema Grid subyacente.

Por tanto, los siguientes aspectos pendientes por resolver Serian:
e Desarrollo de servicios de descubrimiento y seleccion de recursos



e Desarollo de servicios de planificacion y adaptacion a las condiciones
dinamicas de un Grid y de un trabajo

e Desarrollo de servicios de inicializacién, envio, monitorizacién, migracion y
finalizacion de trabajos

Para la mayoria de las aplicaciones a gjecutar en entornos Grid €l acceso a los datos es
tan importante como e acceso a los recursos de cOmputo, puesto que la mayoria de las
aplicaciones cientificas y de ingenieria requieren el acceso a grandes volumenes de
datos (terabytes o0 petabytes). En otras ocasiones |os datos que generan las aplicaciones
exceden de los recursos | ocales disponibles. Ademas, muchas de las aplicaciones futuras
como lo entornos colaborativos virtuales también requerirdn el acceso a datos
ampliamente distribuidos.

Un Grid de datos proporciona un entorno en el que poder manipular y acceder a datos
amacenados en sistemas ampliamente distribuidos. Su objetivo esta orientado al
intercambio y procesamiento de informacion de forma segura y eficiente, para lo cua
hay que desarrollar servicios que permitan agrupar diferentes sistemas de
almacenamiento locales donde poder almacenar, replicar e incluso fragmentar los datos.
Los requisitos fundamental es que se imponen en un Grid de datos son:

e Espacio de nombres global.

e Técnicas de reduccion de latencia

e Consistenciaen el acceso alos datos.

e Mecanismos de acceso comun paralocalizar y acceder alos datos.
e API paraéel acceso alos datos.

Muchos de estos requisitos son similares a los de un sistema de ficheros local, sin
embargo, presentan una problemética diferente, como son la necesidad de almacenar
grandes cantidades de datos, existencia de diferentes protocolos de acceso a los datos
locales (GridgFTP, NFS, HTTP-Webdav, etc.), problemas de seguridad y posibilidad
no solo compartir datos, sino también distribuir y fragmentar los datos a través de los
diferentes recursos de almacenamiento locales.

Los resultados que se han obtenido hasta la fecha en los Grids de datos se puede
resumir en |os siguientes puntos:

e Desarrollo de servicios de directorios que permiten la busgueda de datos en
entornos ampliamente distribuidos.

e Empleo de técnicas de replicacion como forma de mejorar las prestaciones en el
acceso a los datos. Estas técnicas, sin embargo, no son apropiadas en entornos
colaborativos 0 cuando lo que se quiere es fragmentar los datos a través de
diferentes recursos de almacenamiento.

e Desarrollo de protocol os de acceso a datos como GridFTP.

e Desarrollo de API para acceder a ficheros remotos, como € servicio GASS
(Global Accessto Secondary Storage) que proporciona Globus Grid toolkit.

Quedan, sin embargo, aspectos pendientes por resolver:

e Conseguir un verdadero espacio de nombres global, donde sea sencillo localizar
los datos.

e Desarrollar técnicas de amacenamiento de altas prestaciones que permitan
mejorar € acceso a los datos en un Grid, como por gemplo, € empleo de
técnicas de E/S paraela y distribucion de datos a través de los diferentes
recursos de almacenamiento



e Desarrollar servicios para integrar diferentes protocolos y sistemas de
almacenamientos locales.

e Desarrollar interfaces de acceso a datos adecuadas para computacion de altas
prestaciones, como por g emplo, MPI-10 para entornos Grid.

e Explotar las posbilidades de mecanismos de buUsqueda e indexacion
distribuidos, que empleen las mismas tecnologias Grid para ayudar en la
localizacion de recursos.

e Integrar estos procedimientos con los mecanismos de autorizacion, de manera
gue todas las interacciones sean susceptibles de personalizacion

e Mecanismos de tolerancia a fallos, que garanticen el acceso a los datos en
presenciadefallosen e Grid.

En general, 1a investigacion en servicios de alto nivel se desarrollara en dos lineas:

e Servicios de utilidad para todo el conjunto de aplicaciones (servicios horizontales),
como por gjemplo, servicios de gestion de trabajos y datos, reserva anticipada de
recursos, accounting distribuido, suscripcién a eventos, toleranciaafallos, etc.

e Servicios especificos para un dominio de aplicacion (servicios verticales), por
giemplo, servicios de visuaizacién 3D para los &mbitos cientificos que los
requieran, servicios de simulacion distribuida genérica, etc.

Estos servicios se pueden ofrecer a través de Servicios Web o utilizando cualquier otro

mecanismo RPC como CORBA. En este ambito, la tecnologia de componentes surge

como una tecnologia de desarrollo muy adecuada. El desarrollo basado en componentes

(iniciado, aunque en un estado primitivo todavia, por la nueva versién de Globu 3)

permite que los desarrolladores de aplicaciones creen componentes que pueden ser

utilizados por cualquier otra aplicacion. El desarrollo de aplicaciones se convierte
entonces en una actividad de conexion de los distintos componentes que estédn
disponibles para el desarrollo de las mismas y que estan distribuidos por todo € Grid.

La gestion de qué componentes existen en cada centro de computacién se puede realizar

de forma automatica por herramientas afiadidas a | as basicas de Globus, ademas de otras

herramientas de desarrollo de aplicaciones basadas en e descubrimiento automatico de
componentes, la conexion y la puesta en gecucion. El uso de componentes para
programacién Grid se ha iniciado en diferentes proyectos, como e Common

Component Architecture (cca-forum.org), GridCCM

(www.irisafr/parigGridccm/welcome.htm), la especificacion Lightweight CCM,

Globus en su version 3y e propio proyecto PIRAMIDE con € modelo de componentes

CORBA Lightweight Components (CORBA-LC).

2.2.4 Herramientas Grid

En este nivel se incluyen herramientas de més ato nivel como librerias de
programacion, entornos especializados para la resolucion de problemas y otras
herramientas de ayuda al desarrollo de aplicaciones. Estas herramientas se basan en las
componentes bésicas y de ato nivel.

2.2.4.1 Libreriasy Herramientas para Tipos Especificos de Problemas

Tradicionamente, existe un conjunto de aplicaciones cuyas demandas computacionales
no pueden ser satisfechas por los supercomputadores actuales. La resolucion de estos
problemas requiere un estudio de como e Grid puede meorar los paradigmas de
supercomputacion actuales, la investigacion de nuevos paradigmas y e desarrollo de
herramientas de ato nivel y API's (Application Programmer Interface) que permitan a



los cientificos e ingenieros expresar de forma sencillalos problemas en un entorno Grid.
En particular, gemplos de problemas que potencialmente pueden beneficiarse del uso
de Grids son:

e Aplicaciones distribuidas de Alto Rendimiento (High Performance Computing,
HPC); cuyos requisitos computacionales Unicamente puede satisfacerse mediante la
unién de multiples supercomputadores. Ejemplos de estas aplicaciones son, la
dinamica de fluidos computacional, la simulacion numérica de procesos fisicos
complgjos, o simulaciones meteoroldgicas. Entre los proyectos actuamente en
desarrollo  cabe destacar: MPICH-G2  (www3.niu.edu/mpi/), y Cactus
(www.cactuscode.org).

e Aplicaciones de Alta Productividad (High Throuput Computing, HTC); problemas
gue requieren del andlisis de todas las posibles soluciones en un espacio de
pardmetros (problemas NP-Completos). Aunque actualmente estos problemas se
resuelven reduciendo e espacio de parametros mediante alguna heuristica
(enfriamiento simulado, algoritmos genéticos,...), e Grid ofrece una infraestructura
computacional méas adecuada para resolver estos problemas de alta productividad
débilmente acoplados. Entre los proyectos actualmente en desarrollo cabe destacar:
Nimrod/G (www.csse.monash.edu.au/~rajkumar/ecoGrid/), MW
(www.cs.wisc.edu/condor), AppLeS (grail.sdsc.edu/), GridWay
(www.dacya.ucm.es/asds)

e Aplicaciones de Ejecucion Auto-Adaptativa: La aparicién de la tecnologia Grid
ha dado lugar a un nuevo paradigma de aplicaciones capaces de adaptar su gjecucién
de acuerdo a sus requisitos dindmicos. Por gemplo, los métodos numéricos de
refinamiento adaptativo de malla, aumentan de forma sistemética la resolucion de la
malla numérica en aquellas zonas del dominio con elevados errores de
discretizacion. De esta formano es posible conocer a priori la cantidad de memoria
gue necesitara la simulaciéon. Las aplicaciones auto-adaptativas son capaces de
buscar recursos adicionales a medida que evoluciona su g ecucién para satisfacer sus
requisitos. Entre los proyectos actualmente en desarrollo cabe destacar: Cactus
Worm (www.cactuscode.org), GridWay (www.dacya.ucm.es/asds).

Otros gemplos de entornos especializados incluirian, que permite el la resolucién de
problemas que  sigan un modelo de  master-worker, Netsolve
(http://icl.cs.utk.edu/netsolve), herramienta basada en una arquitectura cliente/servidor
para € uso de librerias mateméticas sobre entornos distribuidos, o DAGman
(www.cs.wisc.edu/dagman), servicio para controlar aplicaciones compuestas por
multiples trabajos que exhiben relaciones de dependencia entre ellos.

2.2.4.2 Herramientas de ayuda al desarrollo de aplicaciones

Durante & ciclo de desarrollo de las aplicaciones, es necesario realizar prototipos,
depurarlos, sintonizarlos, etc. Cuando las aplicaciones van a ser gecutadas en un
entorno en Grid, la complgidad de este proceso es mucho mayor. Herramientas de
desarrollo tales como depuradores, y sintonizadores de la eficiencia son esenciales para
gue los usuarios puedan entender porque su aplicacion no esta dando los resultados o la
eficiencia esperados. Otro tipo de herramientas altamente Utiles son aquellas que
permiten de manera automatica obtener programas € ecutables en Grid.

En la actualidad existen pocas herramientas que realicen las tareas indicadas
previamente. Algunos g emplos existentes son:

e P2D2: depurador "Grid-enabled" (NASA)



e Guard: depurador paralelo "relativo” (Monash)

e Ygdrasi toolkit: permite integracion a nivel de linea de comando de depuradores
como Ladebug, gdb, etc (HP)

e SIMGRID: simulador de planificaciones de aplicaciones distribuidas (UCSD, USA)

e Dimemas: simulador de la eficiencia de programas MPI g ecutados distribuidamente
(CEPBA-UPC)

e Paraver (CEPBA-UPC), Vampir (Palas): Herramientas de visualizacion de la
gjecucion de aplicaciones distribuidas.

A pesar de que existen algunas herramientas, la mayoria de ellas estan en un estado
preliminar de desarrollo. Es necesario extender las funcionalidades de dichas
herramientas, robustecer las versiones actuales y lo mas importante hacer conocer
estas herramientas a los posibles usuarios. EI campo en e que claramente existe un
vacio es el de modelos de programacion que faciliten el desarrollo de aplicaciones en
GRID de manera que €l usuario pueda especificar la funcionalidad de su aplicacion sin
necesidad de saber con detalle la topologia ni caracteristicas del Grid en € que se
gjecutara.

2.3 Conclusion

A pesar de haberse realizado un gran esfuerzo durante los Ultimos afios, la madurez del
middleware actual es relativa. Todavia queda bastante camino por recorrer hasta contar
con middleware que permita una explotacion eficiente y sencilla de un entorno Grid.
Proponemos las siguientes lineas de actuacion:

1. Servicioslocaes
e Herramientas de monitorizacion,
Gestores de colas batch
Librerias de programacion paralela
e Herramientas de depuracion y monitorizacion de aplicaciones
2. Servicios Grid Bésicos
e Megjorade protocolosy servicios basicos
3. Servicios Grid de Alto Nivel

e Servicios de gestion de trabgjos y datos paratodo el conjunto de aplicaciones
(servicios horizontales)

e Servicios especificos para un dominio de aplicacion (servicios verticales)
e Uso de componentes
4. Herramientas Grid
e Herramientas para aplicaciones de ata productividad
e Herramientas para aplicaciones de alto rendimiento
e Herramientas para aplicaciones adaptativas
e Herramientas de ayuda a desarrollo de aplicaciones
e Herramientas para aplicaciones intensivas en datos

Por otro lado, no debemos olvidar que es necesario estar en contacto con los proyectos
orientados a desarrollo de aplicaciones en las diferentes areas teméticas.



3 Areas de Aplicacion

3.1 Area de Meteorologia

3.1.1 Motivacion y Necesidades

Histéricamente, la Meteorologia ha sido una de los principales usuarios de las nuevas
tecnologias de la Computacion, tanto en lo relativo a la capacidad de calculo, como al
almacenamiento de grandes volumenes de informacién y a su rapida distribucion
mediante redes de alto rendimiento. En el pasado, muchas de |as tareas involucradas en
este area (integracion de modelos numéricos de prediccion, mantenimiento de bases de
datos operativas, etc.) eran exclusivas de grandes centros meteorol 6gicos que disponian
de la tecnologia necesaria. En la actudidad, la situacion es distinta debido &
abaratamiento de la tecnologia, y diversos grupos de investigacion publicos y privados
llevan a cabo costosas simulaciones meteorol 4gicas que utilizan distintas bases de datos
para redlizar tareas tan diversas como: estudios climatolégicos y de cambio climético,
prondstico meteorol dgico local, prediccion de viento para la gestion de parques edlicos,
difusion de contaminantes en el mar y en laatmasfera, etc.

Sin embargo, € tipo de estudios que pueden emprender estos grupos esta todavia
limitado por los recursos computacionales de que disponen. Asimismo, la colaboracion
entre distintos grupos para abordar proyectos comunes se ve dificultada por la
heterogeneidad de bases de datos y formatos de uso comun en este ambito. Por tanto, la
tecnologia GRID puede proporcionar un doble beneficio en este Area permitiendo
abordar problemas mas complejos y facilitando la colaboracion y acceso/comparticion
de datos alos mismos.

La propuesta de Centros de e-Ciencia en la que se encuadra esta iniciativa parece €l
marco més apropiado paraimplantar esta tecnol ogia, proporcionando un soporte técnico
apropiado para emprender iniciativas en este Area.

A continuacion se describen mas en detalle |as caracteristicas de estos procesos y bases
de datos involucrados con la actividad de esta area:

3.1.1.1 Procesos que requieren computacion de altas prestaciones

La integracion de cualquier modelo numérico de circulacion atmosférica u oceanica es
un proceso computacionalmente costoso, tanto en tiempo de cOmputo como
almacenamiento de informacion. Estos model os constituyen la herramienta fundamental
para numerosas aplicaciones préacticas. Por otra parte, la aplicacion de distintas técnicas
estadisticas (correlacion candnica, regresion multiple, técnicas de clasificacion, etc.) a
campos atmosféricos almacenados requiere también un enorme esfuerzo computacional
debido alas dimensiones de |os datos.

En la actuaidad las técnicas de prediccion basadas en conjuntos requieren alin mayor
esfuerzo computacional ya que los modelos se integran varias veces, a partir de
condiciones iniciales perturbadas. Este tipo de aplicaciones es un gemplo tipico de
aplicacion paramétrica, que puede explotarse facilmente en un entorno GRID
obteniendo una mayor productividad.

Por otra parte, los proyectos de reandlisis son necesarios para llevar a cabo estudio
climatol 6gicos en zonas de interés. En este caso, |10s model os se integran durante largos
periodos de tiempo guardando principaemente los andlisis obtenidos; estatarea dalugar



a enormes bases de datos que definen las climatologia de la zona de interés (a la
resolucion dada por e modelo integrado). Este es otro egemplo de aplicacion
paramétricaen laque € entorno GRID permitiriaincrementar la productividad.

3.1.1.2 Basesdedatos

Una de las principales caracteristicas de esta area es la gran cantidad y diversidad de
datos que se manegjan en cuaquier aplicacion real. En esta seccién tratamos de describir
las fuentes mas importantes.

3.1.1.3 Salidas de modelos numéricos

Los modelos numéricos de circulacion atmosférica son la principal herramienta en la
Meteorologia moderna. Estos modelos proporcionan una prediccion del estado de la
atmosfera a distintas resoluciones temporales (de horas a meses) y espaciaes (entre los
cientos y las decenas de Km de resolucién horizontal). Por ggemplo, la figura siguiente
muestra una rejilla horizontal utilizada para simular la dindmica mensual de la
atmésfera sobre Europa, con una resolucion horizontal de 300 Km (estaregjillatiene otra
componente vertical, con 15 niveles de altura distintos).
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En cada uno de estos puntos de la rgjilla 3D se simula e valor de distintas variables
primitivas (temperatura, humedad, geopotencial, viento) y derivadas (espesores,
vorticidad, precipitacion, etc.). Todo este volumen de informacion se genera en cada
paso de integracién y se amacena horaria o diariamente, dependiendo de la resolucién
tempora de la integracion. Por tanto € volumen de informacién generado en cada
simulacion es enorme.

Aparte del uso operativo de estos modelos, en la actualidad resultan de gran utilidad los
proyecto de Re-andisis, donde un mismo modelo es integrado un largo periodo de
tiempo (decenas de afios) para obtener salidas homogéneas de un mismo modelo validas
para estudios Climatol6gicos o Estadisticos. El volumen de datos almacenados en estas
bases de datos de reandlisis es del orden de Tera Bytes. Algunas de estas bases de datos
de reandlisis son publicas, como la del NCEP/NCAR vy otras estan disponibles para
trabajos de investigacion (como ladel ECMWEF).

3.1.1.4 Observacionesy datos de estaciones meteorol gicas

L as estaciones situadas en tierra, en barcos y en aviones, proporcionan observaciones de
variables atmosféricas en todo el mundo. En Espafia distintos organismos disponen de
numerosas estaciones de observacion a lo largo y ancho de la geografia. EI nimero de
estaciones que se instalan para distintas aplicaciones (estudio de cuencas hidroldgicas,
etc.) crece cada dia proporcionando una tupida red de datos, algunos de los cuales son



publicos y otros privados para los que € entorno GRID tendra que proporcionar
medidas de privacidad apropiadas.

3.1.1.5 Datosde satélitesy radares

Aparte de los datos ya mencionados, existe numerosa informacion publica relativa a
mediciones de satélites y radares, que proporcionan datos interesantes sobre la dinamica
de las nubes y la fenomenologia asociada. En el corto plazo estos datos (imagenes, etc.)
pasardn a formar parte de la cadena operativa, siendo asimilados por los modelos, o
siendo post-procesados con técnicas inteligentes de mineria de datos.

3.1.2 Casos de uso

La iniciativa propuesta en € érea de la Meteorologia esta vertebrada sobre distintas
casos de uso en los que se podria aplicar latecnologia GRID en esta &rea mejorando la
eficiencia de los sistemas actuales y permitiendo llevara a cabo proyectos que hasta
ahora no son viables por la limitacion computaciona. La implementacion de estas
aplicaciones requerird una estrecha colaboracion con los grupos encargados del
desarrollo de middleware (software intermedio entre las aplicaciones y e entorno
GRID) que proporcionaran las herramientas apropiadas para que e acceso a datos,
gjecucion de procesos en distintos clusters, etc., sean tareas casi-transparentes para los
grupos que desarrollen aplicaciones.

Por otra parte, una iniciativa de este tipo tiene el beneficio afiadido de fomentar el
trabajo colaborativo entre distintos grupos de investigaciéon en Meteorologia
Esparioles (comparticion segura de observaciones, salidas de modelos numéricos,
reandlisis, predicciones operativas, etc.), asi como el desarrollo de proyectos comunes
aunando esfuerzos computacionales.

Algunos casos de uso de interés para esta comunidad son |os siguientes:

1) Un problema de enorme interés en la actualidad es la prediccion por conjuntos.
En la actualidad la tecnologia GRID esta suficientemente madura para permitir
la gecucion de aplicaciones paramétricas, permitiendo incrementar su
productividad. La prediccion por conjuntos es un gjemplo tipico de este tipo, ya
gue se trata de gecutar la misma aplicacion (modelo atmosférico) con distintas
condiciones iniciales (parametros); por tanto, un primer gjemplo redlista de
aplicacion Meteorologica en €l entorno GRID seria el desarrollo de un prototipo
de sistema de prediccién por conjuntos que integrase los distintos modelos y
métodos de perturbacion utilizados por |os distintos grupos nacionales.

2) Integracion de modelos de area limitada en regiones de interés: Un
denominador comin a los distintos grupos que realizan desarrollo e
investigacion en e ambito de la Meteorologia es la necesidad de simular la
circulacion de la atmosfera en determinadas condiciones (incluso diariamente,
de forma operativa). En la actualidad existen distintas simulaciones globales de
baja resolucion disponibles, tanto de reandlisis (integraciones en tiempo pasado
para un periodo largo de tiempo, 10-50 afios), como operativas (que
proporcionan los campos atmosféricos previstos con unos dias, semanas, 0
incluso meses de antelacion). En la mayoria de las ocasiones, |a resolucion de
estos modelos no es suficiente para analizar diversos problemas locales y, por
tanto, es necesario integrar modelos de mayor resolucion sobre una zona de
interés concreta (modelos de area limitada, 0 modelos regionales), utilizando
como condiciones iniciales y/o de contorno de los modelos globales.



Uno de los modelos regionales de dominio publico més populares es e MM5
(por gjemplo, en la Peninsula distintos grupos de investigacion que componen la
“Red Ibérica paralainvestigacion y desarrollo de aplicaciones en base al modelo
amosférico MM5” http://redibericammb.uib.es/ integran separadamente este
model o en distintas regiones peninsulares).

La integracion eficiente de un modelo atmosférico aprovechando el entorno grid
involucra € andliss de la escalabilidad de la implementacién paraela
dependiendo de los recursos computacionales y de lalatencia de lared (recursos
gue, a diferencia de la gjecucion en un cluster local, varian de una gjecucion a
otra). Por tanto, una aplicacion piloto de gran interés cientifico seria estudiar el
rendimiento de distintas paralelizaciones de MMS5 en el entorno GRID.

3) Otra aplicacion piloto de gran interés para la comunidad cientifica es la
realizacion de proyectos de reanalisis de alta resolucion. En este caso, se tratar
de integrar e mismo modelo atmosférico durante un largo periodo de tiempo
(representativo de la climatologia del problema que se quiera abordar). En este
caso, se podria utilizar el modelo MM5 como aplicacion paramétrica que seria
gjecutada con distintas fechas (parametros) en € entorno GRID aumentando la
productividad. Esto permitiria disponer de reandlisis regionales en areas de
interés en un tiempo razonable. El modelo puede inicializarse a partir de
condiciones de reandisis del NCEP o del ECMWF.

4) Unavez que en el GRID haya sido almacenada informacién de reandlisis (global
y regional), podrian implementarse técnicas inteligentes de acceso a la
informacion (mineria de datos). En este caso se trata de obtener patrones de
informacién (Empirical Ortogonal Functions EOFs, clasificaciones, etc.), en
lugar de la cantidad ingente de datos crudos. Por € emplo, en muchas ocasiones
s0lo es necesario acceder a las componentes principales de ciertos campos, alas
correlaciones candnicas de campos y observaciones, o0 incluso a los campos
analogos a un campo dado (los vecinos); en estos casos, seria de gran utilidad
disponer de servicios de acceso a la informacién que proporcionasen
directamente la informacion solicitada. Este tipo de aplicaciones se encuadra en
el marco mas general de la Mineria de Datos, necesaria para gestionar de forma
apropiada complejas bases de datos con ingente informacion.

3.1.3 Middleware actual y especifico

El middleware utilizados en los proyectos piloto en esta area se ha restringido hasta la
fechaa uso de las distintas versiones de Globus. La parte mas especifica de esta area es
la relacionada con los distintos formatos de los datos meteoroldgicos que se utilizan.
Por ello, para un acceso distribuido transparente a los datos serd necesario desarrollar
algun moédulo especifico de codificacion/decodificacion automética en cualquier
formato.

3.1.4 Proyectos piloto

Los primeros desarrollos y proyecto piloto de aplicaciones meteorol dgicas en entornos
GRID se estén llevando a cabo en el marco de proyectos Europeos. Por gemplo, €l
proyecto Europeo del V Programa Marco CROSS-GRID (http://www.crossgrid.org),
cuenta con una activa participacion de grupos Espafioles en el ambito de la dispersion
de contaminantes en laatmdsferay en laimplementacidn de herramientas de mineria de
datos para bases de datos meteorol 6gicas. Fruto de estas iniciativas se estan resolviendo
distintos problemas de migracién y adaptacion de las técnicas y productos existentes al




nuevo entorno GRID, facilitando € trabajo para futuras iniciativas en este campo. Otra
de las experiencias piloto en este proyecto es la paralelizacion y migracion a GRID del
modelo COAMPS "Coupled Ocean/Atmosphere Mesoscale Prediction System™" en
forma de aplicacion web en la que € usuario pueda seleccionar interactivamente un area
deinterés, laresolucion horizontal y vertical, y un periodo de prediccion, obteniendo los
campos meteoroldgicos solicitados resultado de la integracion del modelo. Esta
planeado integrar este servicio web con aplicaciones especificas de céculo de
contaminates en la atmaésfera, calculo de olegje, y procesamiento y andlisis de proyectos
de re-andlisis regionades. En la figura siguiente se muestran mas detalles sobre los
proyectos piloto involucrados en este proyecto.

Por otra parte, también se pretende utilizar tecnologia GRID en € proyecto Intergrado
del VI Programa Marco ENSEMBLES, que comenzara en € 2004 y que generara
grandes volumenes de informacion (salidas de modelos regionales y climéticos en
distintos escenarios de cambio climético).
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3.1.4.1 Barrerasparael despliegue de aplicaciones

A nivel naciona todavia no existe ninguna experiencia piloto de que haga uso de esta
tecnologia. El principal problema para ello es |la falta de recursos computacionales y de
personal especializado de apoyo que permitallevar ala practica alguno de los casos de
uso descritos. Por €ello, e fomento de centros de e-ciencia que den soporte
computaciona y técnico ayudariaallevar acabo estas taress.

3.1.4.2 Grupos participantes en el area teméatica

La propuesta de colaboracion en e desarrollo de una infraestructura GRID en el ambito
de la Meteorologia cuenta con € interés de distintos grupos de investigacion. Hasta
ahora se ha tratado Unicamente de recabar las expresiones de interés de algunos de los
grupos que desarrollan tareas relacionadas con |os casos de uso descritos anteriormente,
pero no se ha iniciado ninguna colaboracion a nivel naciona dadas las barreras
comentadas en el punto anterior.

e InteligenciaArtificia en Meteorologia http://grupos.unican.es/ai/meteo
Universidad de Cantabria / CSIC
Contacto: José Manuel Gutiérrez (gutierjm@unican.es)
e GrupodeFisicaNo Linea http://chaos.usc.es
Unidade de Observacion y Prediccion Meteorol oxica http://meteo.usc.es
Universidad de Santiago de Compostela
Contacto: Vicente Pérrez Mufiuzuri (uscfmvpm@cesga.es)
e Grupo de Meteorologia
Universidad de las Islas Baleares
Contacto: Juan M. Torres (joanm.torres@uib.es)
e Grupo de Prediccion y caracterizacion del recurso edlico
CIEMAT
Contacto: Jorge Navarro Montesinos (jorge.navarro@ciemat.es )
e Meteorology and Climate Applications and Modelling (MCAM)
Universidad Complutense - Universidad de Murcia
Contacto: Juan Pedro Montavez (jpmontav@ucmail.ucm.es)
e Grupo de Meteorologia
Universidad del Pais Vasco
Contacto: Jon Saenz (jseenz@wm.lc.ehu.es)

3.1.5 Conclusiones

En € éarea de Meteorologia existe suficiente masa critica y problemas de interés como
para que el desarrollo de aplicaciones Grid pueda tener éxito. La experiencia inicial y
participacion futura en distintos proyectos Europeos por parte de grupos nacionales asi
lo acredita. Sin embargo, no se dispone de una infraestructura computacional y técnica
apropiada para plantear proyectos Grid a nivel nacional. El desarrollo de centros de e-
Ciencia que den este soporte a los grupos nacionales permitiria llevar a la préactica
proyectos en este area con garantias de éxito.



3.2 Area de Fisica de Altas Energias

La Fisica Experimental de Particulas Elementales, muy a menudo llamada Fisica de
Altas Energias (en adelante, FAE), es un campo de bastante actividad en Espafia,
considerado prioritario desde 1983 y actualmente parte del Programa Nacional de Fisica
de Particulas 2004-2007.

Actualmente, la comunidad trabaja organizada en "experimentos’, cada uno de los
cuales es una actividad colaborativa a nivel mundial para disefiar, construir, operar y
redlizar el andlisis de datos de un detector. Los detectores estan localizados en un
nimero bastante reducido de sitios, tradicionamente Laboratorios que operan
aceleradores (esenciamente en Europa, USA, Japon y China) o en lugares idéneos para
detectar rayos cosmicos 0 redizar otros tipos de experimentos sin acelerador (esta
modalidad est4 teniendo un gran auge en los Ultimos 10 afios y se espera que esta
tendencia siga, con experimentos en lugares generalmente bastante remotos en
Argentina, Antartida, el desierto del Sudoeste de USA, € fondo del Mar Mediterraneo,
Siberia, Australia, etc. o cerca de observatorios astrondémicos en Chile, Canarias, etc.).

Sin preocuparnos de factores de orden 2 y con la intencion de generar una pincelada
facil de recordar, podemos hablar de |os siguientes 6rdenes de magnitud:

NUmero de cientificosen FAE............ccoccevvvnnn.... 10*
Tamafio promedio de un grupo colaborador en un
experimento dado...........oooiii i 10
NUmero de institutos con grupos en FAE............... 10°
NUmero de paises con gruposen FAE................... 10?

Duracion en afios de un experimento (desde
concepcion hasta desmantelamiento)..................... 10

Una tendencia importante es que un experimento en particular tiene una duracion total
cada vez mas larga, y que viene a ser del mismo orden que la longitud de una carrera
profesional. Por otro lado, tanto los detectores como los aceleradores se construyen
espaciados en el tiempo, por tanto en cualquier momento se puede encontrar alguno en
cualquier fase (conceptualizacion, disefio, construccion, toma de datos, andlisis,
upgrade, desmantelamiento). Por tanto, un fisico o ingeniero o técnico particular tiende
atrabgjar simultdneamente en unos cuantos experimentos, con una constante de tiempo
de cambio de contexto que varia entre unos pocos dias y unos pocos afios. Otra
caracteristica importante es que aungue los fisicos de FAE se especializan, |o hacen de
una manera plural cubriendo aspectos de las fases anteriormente descritas, y por tanto
participan intimamente en muchas de dichas fases. Esto quizas sea ago diferente de lo
gue ocurre en otros campos, donde hay una diferenciacion méas aguda entre los
"cientificos" y los "instrumentalistas’. Por ultimo, hay esencialmente una completa
descorrelacion entre las localidades geogréficas de la institucion de un fisico particular,
de las instituciones de sus colaboradores y de sus experimentos.

Dado este panorama, no serd ninguna sorpresa que FAE utiliza de manera generalizada

el soporte digital en modo colaborativo, cubriendo toda la gama desde correo
electronico, Webs colaborativos, repositorios con acceso remoto de disefios mecanicos,



electronicos y de software, hasta la videoconferencia y la gestion y operacién remota de
dispositivos y sistemas de adquisicion de datos. Dado € gran nimero de paises,
instituciones y dominios de administracion que intervienen, la Unica manera practica de
realizar todas estas actividades es utilizando herramientas con estandares abiertos a
través de Internet. El resultado neto es que, excluyendo € andlisis colaborativo de datos,
cada colaborador en FAE es un "e-Fisico" que colabora continuamente a escala mundial
utilizando un ordenador persona que es necesario renovar aproximadamente cada 3
anos, unainfraestructura de correo, Web y repositorios colaborativos gue contiene unos
100s de GB y que, en condiciones ideales, consumiria individualmente el equivalente
nominal de una Ethernet tradicional, es decir 10 Mbps. Es interesante notar que 10°
personas X 10 Mbps = 100 Gbps nominales, aunque evidentemente la estructura de
picos y vales de utilizacion es muy aguda. La falta de red académica de calidad es un
factor critico limitante a la colaboracion, que sorprendentemente no sélo se manifiesta
en los llamados "paises menos desarrollados’ sino también en Europa, USA, Canada 'y
Japén debido a deficiencias de "Ultimo Kilémetro" o incluso "dltimos metros' en
campus universitarios.

3.2.1 Motivacion y Necesidades

El principal problema de estos "e-Fisicos' es la necesidad de acceder continuamente de
un dominio de administracién/seguridad a otro y su suefio es tener un "single sign-on"
global como individuo por un lado, y por € otro el poder cambiar su contexto o rol de
una manera facil y relativamente dindmica para facilitar €l trabajo cuasi-simultaneo en
varios experimentos. Estos deseos se estan haciendo realidad poco a poco, gracias a
despliegue de Infraestructuras Grid como EGEE. Se espera que gracias a despliegue
coordinado de un conjunto interoperable de Autoridades de Registro y de Certificacion
X.509 todas las personas de la comunidad FAE tengan en breve un certificado
reconocido a nivel mundial. Luego, gracias a sistemas todavia en fase experimental,
como € "Virtual Organization Management System" desarrollado en € proyecto EU
DataGrid, se puede gestionar el acceso a recursos asignados a cada experimento (es
decir, acada "Organizacion Virtual™) segun larol asignada a cada individuo.

3.2.1.1 El caso distinguido: tratamiento y anélisis de los datos:

El tratamiento de los datos de FAE en si requiere atencion especial por su magnitud y
dificultad. Es dificil generalizar, pero se puede decir que casi cualquier experimento
actual estd generando al menos 10-100 GB por dia de datos a andlizar, y en muchos
casos 1 TB por dia es habitual. Como se vera mas abgjo, € Large Hadron Collider
tendra un volumen muy superior. Una figura muy aproximada es que e tratamiento de
estos datos requiere entre 100 y 10000 "instrucciones' por byte, utilizando la palabra
"instruccion” en e sentido de la definicién de MIPS. El nimero de individuos que
apliquen dichos tratamientos estéd generalmente anti-correlacionado con los recursos
necesarios, es decir que hay muchos tratamientos de pocas "instrucciones” por byte (el
andlisis individual de datos muy filtrados o muy reconstruidos) y pocos tratamientos de
muchas "instrucciones’ por byte (re-procesamientos o simulaciones organizados por la
colaboracién experimental). Una figura extremadamente aproximada es que en total se
necesitan unas 20000 "instrucciones" por byte por afio, y que € flujo integrado global
de datos alcanza a menos € triple del flujo que emana del sistema de adquisicién de
datos.

Estas cifras son bastante superiores a las de décadas anteriores y desbordan el modelo
habitual en la década de los 90 basado en realizar gran parte del tratamiento de datos en
estaciones de trabgo RISC y ordenadores personales conectados por Ethernet.



Afortunadamente, el hecho de que los datos de FAE son mayoritariamente un enorme
conjunto de registros independientes cuyo tratamiento y andlisis constituye un gjemplo
de computacién "vergonzosamente paraela’, sigue vigente, y por tanto soluciones
basadas en clusters de, por gemplo, PCs con Linux y Gigabit Ethernet son posibles. La
Unica peculiaridad, que afecta més a gestores que a cientificos, es el hecho de que €l
numero de ordenadores pasa a ser superior al nimero de fisicos.

Para dar nUmeros mas concretos, aunque con la advertencia de que estén en proceso de
revision y que pueden haber cambios de factores de 2 o mas, se citan en la Tabla 1
algunas de las estimaciones recientes para la computacion de los cuatro experimentos
del Large Hadron Collider (LHC). Estas necesidades probablemente representen del
orden de la mitad de |as necesidades globales de FAE en 2006-2010.

Si las capacidades de almacenamiento, proceso y transferencia de datos necesarias para
el LHC son de por si bastante altas, es importante mencionar también gque dichos datos
se corresponden a unas 10™ a 10" colisiones, entre las cuales los 6.000 fisicos del LHC
distribuidos en cientos de institutos buscaran subconjuntos quizés tan pequefios como
10° 0 107 colisiones, utilizando caracteristicas iterativamente derivadas de los datos y no
conocidas a priori. Es evidente que un nivel importante de gestion automética y fiable
de subconjuntos de datos sera muy necesario. Dicho sistema de gestion aln queda por
desarrollar y debera de ser el objeto deintenso desarrollo en un futuro inmediato.

La evolucion de FAE en las Ultimas décadas ha estado dominada por €l disefio,
construccion y explotacion de detectores de particulas (en adel ante, experimentos) cada
vez mas grandes y complejos, los cuales operan en acel eradores gque colisionan haces de
particulas cada vez mas energéticos y/o intensos. Esta tendencia se puede explicar a
nivel divulgativo a través de tres observaciones relacionadas a la fisica fundamental: a)
la relacion inversa entre longitud de onda y energia (mecénica cuantica), b) €
incremento del nimero de particulas producidas cuando se incrementa la densidad de
energia (smilaridades entre la teoria de campos y la termodindmica) y ¢) € que la
existencia de particulas con masa mayor que la energia disponible pueda modificar
ligeramente observables (teoria cuantica de campos). Mas coloquialmente, para avanzar
el conocimiento en FAE o se observan colisiones con mucha energia para explorar
distancias muy peguefias 0 se observa un gran numero de colisiones para explorar
efectos muy sutiles, o las dos cosas a la vez. Esto a su vez conlleva la construccion de
experimentos de gran tamafio, ya que para poder distinguir con suficiente precision las
trayectorias individuales de un gran nimero de particulas producidas y también medir
SuU momento 0 energia, por curvatura en un campo magnético s son cargadas o por
métodos calorimétricos si no 1o son, se han de vencer las limitaciones de resolucion de
deteccion de posicidn, maximo campo magnético generable en condiciones practicas y
cantidad de material necesario para absorcién calorimétrica.

Ademés, particularmente en la dltima década, ha habido un gran desarrollo de
experimentos de particulas que no utilizan aceleradores, observando particulas
elementales que inciden sobre latierra, tales como rayos cdsmicos, neutrinos o rayos X.
Este desarrollo esta desdibujando las fronteras entre FAE, astrofisica, astronomia y
cosmologia. Una particularidad de estos experimentos es que muy a menudo requieren
localizarse en zonas bastante remotas, tales como desiertos, el fondo marino, Antartida,
etc., en los cuales no hay unainfraestructura de soporte similar ala de un laboratorio de
aceleradores. Ademés muchas veces la conectividad de red puede ser inadecuada,
obligando a resucitar técnicas abandonadas por FAE hace muchos afios, como por
gemplo la grabacion y envio de cintas magnéticas con los datos experimentales. En



Espaiia, por g emplo, este es el caso del Observatorio del Roque de los Muchachos en
LaPama, Canarias.

L as colaboraciones experimentales han crecido en tamafio a medida que se construye un
menor nimero de detectores més complejos, més costosos y con duracion de proyecto
mas larga. La tipica colaboracion experimental ha crecido en tamafio de menos de una
docena de fisicos provenientes de dos o tres instituciones en los afios 70 a cientos de
fisicos de docenas de instituciones en los afios 90 hasta las macro-colaboraciones del
Large Hadron Collider, que tipicamente tienen unos 1.500 colaboradores procedentes de
cientos de instituciones. Dado que en € periodo 1970-presente e numero de
universidades y centros de investigacion por pais no ha cambiado significativamente, y
el nimero de investigadores por centro tampoco, €l resultado neto es una completa
internacionalizacion de | as colaboraciones experimentales. Ademas hay un fenémeno de
descorrelacion entre las localidades geogréficas de la institucion de un fisico particular,
de las instituciones de sus colaboradores y de sus experimentos.

La comunidad de FAE hainvertido mucho esfuerzo en desarrollos de técnicas Grid. La
razon es andloga a la adopcion universal de redes compartidas TCP/IP: Al poder
"infraestructurizar" parte de los servicios por un lado, y a "universalizarlos" por € otro,
se pueden obtener grandes economias de escala. Por jemplo, no tiene sentido que FAE
mantenga su propio sistema de Autoridades de Registro y Certificacion, cuando puede
ser compartida con otros campos cientificos por un lado, y ademés la mayoria de
Universidades y Centros de Investigacion también desean dicho sistema para sus
propias aplicaciones. En este sentido una politica coherente hacia €l desarrollo de
Infraestructura Grid en Espafia es muy importante para FAE.



Localizacion Parametro > capacidad Incremento
2006-2008 anual >2008

CERN Almacenamiento endisco 5.000 TB 2.500 TB
Almacenamiento encinta  20.000 TB 10.000 TB
Transferencia de cinta 4.000 MB/s 2.000 MB/s
CPU en cluster 20.000 KSI2000  10.000 KSI2000
Red agregada del cluster ~ 1.000 Gbps 500 Gbps
Conectividad externa 80 Gbps 40 Gbps

Conjunto NUmero de centros 10 -

De centros de Almacenamiento endisco  20.000 TB 10.000 TB

transformacion Almacenamiento encinta  20.000 TB 10.000 TB

De datos Transferencia de cinta 1.000 MB/s 500 MB/s
CPU en cluster 40.000 KSI2000  20.000 K'SI2000
Red agregada del cluster ~ 2.000 Gbps 1.000 Gbps
Conectividad externa 200 Gbps 100 Gbps

Conjunto NUmero de centros 25-40 ?

De centros de Almacenamiento endisco  10.000 TB 5.000 TB

analisis de datos  Almacenamiento encinta 5.000 TB 3.000TB

y simulacion Transferencia de cinta No evaluada No evaluada
CPU en cluster 40.000 KSI2000  20.000 K'SI2000
Red agregada del cluster ~ No evaluada No evaluada
Conectividad externa 100 Gbps 50 Gbps

Tablal

Ademas, podria ser e caso (aunque esto queda por probarse), que los recursos
computacionales y de amacenamiento se logren utilizar de una manera mas eficiente s
se incorporan a Infraestructuras Grid. De hecho, es la automatizacion de lareplicacion y
gestion automética de complejos subconjuntos de datos 1o que es realmente crucia para
FAE (y lo que desafortunadamente no harecibido énfasis y comprensién adecuados por
parte de la prensa o por autoridades de politica cientifica, que tienden a enfatizar los
aspectos de "supercomputacion” del Grid).

Aungue para un Fisico de Altas Energias de casi cualquier edad el término "e-Ciencia"
resulte un tanto curioso, ya que da por hecho el ser un "e-Fisico", es muy probable que



se pueda realizar una beneficiosa transferencia de conocimientos de la comunidad FAE
a otras comunidades cientificas. En e caso espafol, la Unica Infraestructura Grid que
opera en modo produccion 24x7 es la derivada del banco de pruebas para el LHC, que
ahora se esta extendiendo a otras ciencias a través del proyecto europeo EGEE. Se
considera muy conveniente que acciones de fomento de la "e-Ciencid' en Espaia re-
utilicen estas experiencias para maximizar |os beneficios a corto y medio plazo.

3.2.1.2 Gruposde Trabajo

Los grupos de Altas Energias espafioles estan participando en experimentos del LHC y
en otros experimentos de otras caracteristicas ( por gemplo, en experimentos de
Astroparticulas — AMS, Antares, Magic- 0 en experimentos en Estados Unidos y Japon
(CDF, BaBar, K2K). A continuacién se dan los grupos que participan en experimentos
LHC:

- Grupo de Altas Energias del CIEMAT (Madrid) que participaen CMS

- Grupo de Altas Energias del IFCA (Santander) que participaen CMS

- Grupo de Altas Energias de laUAM (Madrid) que participaen ATLAS
- Grupo de Altas Energias del IFAE (Barcelona) que participaen ATLAS
- Grupo de Altas Energias del IFIC (Valencia) que participaen ATLAS

- Grupo de Altas Energias de laUB (Barcelona), que participaen LHCb

- Grupo de Altas Energias de la USC (Santiago de Compostela), que participa en
LHCb

Ademéas esta el PIC (Puerto de Informacion Cientifica) de Barcelona cuya finalidad es,
entre otras, el suministrar servicios GRID a los tres experimentos del LHC (ATLAS,
CMSy LHCb).

Por otro lado existen otros grupos de Altas Energias en Espafia que no participan en
ningun experimento del LHC :

- Grupo de AAEE delaUniversidad de Zaragoza
- Grupo de AAEE delaUniversidad Complutense de Madrid
- Grupo de AAEE de laUniversidad de Granada

Un aspecto de esencial importancia dentro de las Altas Energias en Espafia es nuestra
participacion en e CERN del que nuestro pais es miembro desde 1984. Podemos decir
gue la comunidad de fisicos de Altas Energias de grupos espafioles esta
mayoritariamente en colaboraciones o experimentos del CERN (concretamente en
experimentos de LHC: ATLAS, CMS y LHCb) , que es € Laboratorio Europeo de
Altas Energias que actla, entre otras cosas, como gran facilidad de suministro de
aceleradores y de fisica de detectores. Debido ala excelencia de este centro, el CERN es
también € centro lider de proyectos GRID tales como € DATAGRID, e EGEE, etc.

La participacion espafiola en la puesta a punto del sistema GRID internacional
para el LHC (que es el llamado Proyecto LHC Computing GRID) esta estimada en
el 5% del esfuerzo total

Y como se ha comentado, también hay grupos que estan participando en proyectos de
aceleradores de EEUU y de Japdn y estan interesados en utilizar los avances en GRID
para el procesado de datos. Por gjemplo estan las participaciones en CDF y en BaBar
gue son experimentos que estan en fase de toma de datos (running experiments) que
pueden servir con banco de pruebas de algunos aspectos de procesado de datos ‘a la
GRID’.



3.3 Area de Astrofisica

El objetivo principal de esta seccion es destacar la necesidad actual de crear una
infraestructura Grid en e ambito nacional, y més concretamente e gran impulso que
esto supondriaen el area de Astrofisica

Inicialmente se analizardn las principales motivaciones para la aplicacion de esta
tecnologia en Adtrofisica. Posteriormente se enumeraran los proyectos nacionaes e
internacionales con interés Grid en marcha y se detallaran posibles “use cases’, asi
como potencial es proyectos pilotos para un programa Grid en Astrofisica.

Finalmente se mencionara la perspectiva de cara a VI Programa Marco (6PM) y los
fundamentos bésicos para una futura transferencia de tecnologia, visibilidad y difusion
de proyectos.

3.3.1 Motivacion y Necesidades

Aungue las tecnologias Grid nacieron en € ambito de la fisica de Altas Energias,
rapidamente se expandieron a otras areas cientificas (meteorologia, salud, biologia,
etc.), como fruto de su inmenso potencial y de las nuevas posibilidades que abre en
précticamente cualquier campo cientifico e industrial.

Concretamente en € ambito de la Astrofisica se pueden mencionar tres aspectos donde
la aparicion de esta tecnologia ha supuesto una autentica revolucién: acceso y
tratamiento de archivos astrondmicos, solucién de problemas numéricos complejos y
programas de observacion remota.

3.3.1.1 Accesoy tratamiento de archivos astronémicos

La presente y futura generacién de telescopios, antenas, satélites y misiones espaciaes
aseguran la generacion de cientos de Gigabytes de datos astrofisicos cada dia. Estos
cubren distintos tipos de objetos (gaaxias, estrellas, atmdsferas planetarias, etc.),
distintas longitudes de onda (radio, éptico, rayos X, etc.), hasta diferentes fenébmenos
(explosiones gamma, asterosismologia, fendbmenos cosmoldégicos, etc.). Ademas los
detectores de ultima tecnologia nos ofrecen imagenes de cada vez mejor resolucion y
mayor campo, con el consecuente aumento del “peso informético” de dichos datos (Ej.
. el interferometro ALMA podra generar sefiales de hasta 0.01 arcsec de resolucion y un
volumen de datos de hasta 42Gbytes/hora.)

Toda esta informacion se amacena en un nimero cada vez mayor de bases de datos
esparcidas por todo € globo, con una enorme variedad de formatos, formas de acceso, y
politicas de uso. Son los llamados archivos astrondémicos.

Estos archivos se estan convirtiendo en la autentica materia prima de la investigacion
actual del astronomo, ya sea como fuente de seleccién para solicitar observaciones mas
concretas, ya sea para € andlisis directo sobre un determinado “dataset” (un 10% del
archivo 1SO se descarga cada mes). Ademés su existencia esta permitiendo que emerja
un nuevo estilo de astrofisica que regquiere del mangjo, tratamiento y andlisis masivo de
vastos “ datasets’ simultaneamente, como por gjemplo, los estudios estadisticos del gran
catélogo estelar que generardla mision COROT, donde ser& necesario comparar cientos
0 miles de curvas de luz en busgueda de planetas extrasol ares.

Es evidente que este panorama abre un nuevo horizonte de enormes desafios cientificos,
pero también exige superar un gran nimero de limitaciones actual es.



Por un lado, existe un claro problema de amacenamiento. Los archivos crecen de
manera ilimitada (el archivo del HST aumenta del orden de 1-2Tbyte/afio) y las nuevas
misiones en marcha (Herschel, XMM-Newton, etc.) realizardn muestreos del cielo més
grandes y completos, que haran que los archivos alcancen volumenes del orden de los
Petabytes en un plazo medio de tiempo.

Por otro lado, la informacién contenida en estos archivos no es independiente la una de
la otra. Cada vez es mas necesario consultar varios archivos simultaneamente, por
ejemplo, para obtener informacion de un mismo objeto en diferentes longitudes de onda
y que han sido recogidas por distintas misiones. Los astrénomos emplean una enorme
cantidad de tiempo en la tediosa y compleja labor de correlacionar la informacion de
diversos archivos. En este sentido, uno de los retos actuales méas importantes y
ambiciosos de la Astrofisica es €l de integrar e mayor nimero de archivos en un Unico
“observatorio virtual”. Este observatorio tendria un acceso unico y sencillo, ademas de
contener “agentes’ capaces de interoperar entre los diferentes archivos a peticion del
usuario y de manera transparente para éste.

Por ultimo, hasta la fecha, € “data-mining” de archivos completos de gran volumen ha
guedado limitado a un peguefio grupo de especialistas, debido a la necesidad de un alto
conocimiento técnico, acceso restringido en los archivos y una ata exigencia de
recursos computacionales.

Es obvio que todas estas limitaciones exigen nuevos planteamientos tecnol 4gicos.

3.3.1.2 Solucion de problemas numeéricos complejos

La Astrofisica no es una ciencia exclusivamente observacional, y necesita de modelos
tedricos que puedan ser contrastados con las observaciones. Ademéas cuanto mayor y
mas precisa es la informacion que contienen éstas, mas exigentes y complejas son las
revisiones de dichos modelos, y més elementos debemos incluir en ellos. Por gjemplo,
es necesario introducir la presencia de campos magnéticos y crear modelos magneto-
hidrodindmicos, que a su vez se acoplen con modelos de emision, para asi poder
reproducir con la mayor exactitud posible los “jets’ relativistas en numerosas galaxias
activas.

Pargo a aumento de la complgjidad fisica de estos modelos, se encuentra la de su
resolucion que ha implicado €l desarrollo de nuevos métodos numéricos mas potentes —
refinamiento adaptativo de malla, técnicas de Fourier, modelos de mezcla gaussianos,
etc. — y por supuesto una cada vez mayor exigencia en recursos computacionales. En
este sentido la aparicion de las tecnologias de paraéelizacion y de intercambio de
mensgjes han permitido € desarrollo de “clusters’ de decenas a miles de nodos,
dedicados exclusivamente a la resolucion de modelos numéricos. Pero, incluso las
configuraciones de calculo mas potentes hoy en dia quedan limitadas ante la
complgjidad de muchos de los problemas existentes, que demandan un salto cualitativo
en latecnologia de computo actual.

3.3.1.3 Observaciéon remota

Otro aspecto donde la astronomia actual esta sufriendo importantes cambios es en el
terreno de la observacion remota. Los Ultimos avances en la tecnologia de las
comunicaciones, y €l gran aumento de ancho de banda en las redes cientificas, permiten
el desarrollo de los [lamados observatorios robéticos, cuyos telescopios e instrumentos
pueden ser manejados remotamente por los observadores desde sus centros de
investigacion. Esto evita el desplazamiento fisico a observatorio, 10 que reduce los
costes de construccion (no es necesario construir areas de servicios para €l observador)



y produce un mayor aprovechamiento de las horas Utiles de observacion. Ademas, desde
un unico centro se pueden realizar observaciones coordinadas entre varios telescopios
situados a diferentes latitudes, con el objeto de monitorizar, incluso 24 horas a dia,
distintos objetos. Esto resulta enormemente beneficioso, por gemplo, en e caso del
estudio de la pulsacién estelar, donde es necesario disponer de observaciones con una
base de tiempo lo mas grande posible. Por ultimo, una red de telescopios robdticos
ofrece ala comunidad un sistema de respuesta rgpida para la observacion de fendmenos
transitorios como novas, supernovas o explosiones de rayos gamma.

Es evidente, a la vista de 1o expuesto, que la Astrofisica se encuentra en un importante
punto de inflexion, donde se enfrenta a fascinantes retos cientificos que exigen superar
toda una serie de importantes limitaciones tecnol 6gi cas.

3.3.1.4 Justificacién de la necesidad de uso y desarrollo de la tecnologia Grid

Al igua que en otros muchos entornos, la implantacion de la tecnologia Grid en el
ambito de la Astrofisica ha supuesto una autentica revolucion que ha abierto la
posibilidad de enfrentarse a muchos retos inabordables hasta la fecha. Ademas, la
comunidad astrofisica ofrece un entorno colaborativo (observatorios, centros de
investigacion, archivos astrondmicos, etc.) que se gusta perfectamente a la filosofia
Grid.

Entre las ventgjas que el uso de la tecnologia Grid supone en Astrofisica se pueden
destacar:

e El mangio y acceso remoto a los grandes vol imenes que conforman los archivos
astrondmicos requiere de sofisticados sistemas de amacenamiento
(configuraciones RAID, entornos SAN, etc.), altos niveles de transferencia 1/0,
redes con gran ancho de banda, construccion de bases de datos bien indexadas, y
sobre todo, de un persona cualificado y especidizado que mantenga y
administre estos sistemas. Un entorno Grid implica la existencia de una serie de
centros especializados interconectados en una red de alta velocidad y con los
recursos necesarios, tanto humanos como informéticos, para ofrecer servicio de
acceso a estos archivos a resto de centros usuarios.

e Un tgido Grid de datos (ver definicion en la seccion dedicada a area temética
de Middleware) conforma la base perfecta para mantener un “Observatorio
Virtua” formado por diferentes archivos distribuidos geogréficamente,
interrelacionados entre si y accesibles desde un Unico punto coman.

e En este sentido, la existencia de un “middieware” especifico para Astrofisica
permite la construccién de herramientas bésicas (navegacion, busquedas,
presentacion de informacion, interfases, etc.), que de una manera transparente
para e usuario correlacionen la informacién de los diferentes archivos,
mostrandola con un formato Unico y estandar.

e Ademas, la existencia de este “middleware” astrofisico permite pensar en mas
sofisticados niveles de explotacion de los archivos — visualizacion de grandes
volimenes de datos, seleccion interactiva de “ datasets’, herramientas de andlisis
estadistico, herramientas de anadlisis masivo de fotometria y espectroscopia, €etc.
—, 0 incluso en € desarrollo de herramientas capaces de buscar entre todos los
archivos, determinados patrones de seleccion — “discovery tools” -,
fundamental es para deteccion de objetos exoticos, eventos transitorios, etc.

e Una estructura Grid implica que todas estas herramientas se gecuten de modo
remoto y distribuido. Esto abre la posibilidad a que grupos de investigacion



puedan redizar estudios que de otra manera exigirian una gran inversién en
tiempo y en recursos computacionales y humanos.

e Los problemas numéricos actuales — modelos cosmoldgicos, relatividad
numérica, interacciones galécticas, etc.— y las técnicas empleadas — andlisis de
Fourier, mallados adaptativos, etc— requieren de grandes exigencias
computacionales — clusters de cientos de nodos, maquinas de memoria
distribuida, maquinas vectoriales, etc. — equipos muy costosos, y en algunos
casos insuficientes. La tecnologia Grid supone alcanzar una nueva escala de
capacidad computacional y la posibilidad de enfrentarse a problemas numeéricos
complejos hasta ahora inabordabl es.

e Ademas, un entorno Grid conlleva una red de centros especializados ofreciendo
un uso colectivo de recursos computacionales de manera remota, a bgjo coste, y
con una Unica interfaz, transparente para el usuario y capaz de adaptarse a sus
necesidades.

e Promueve la creacién de una comunidad para compartir y desarrollar proyectos
cientificos entre diversos centros, basandose en € concepto Grid de
Organizacion Virtual.

e Mantiene en todo momento los criterios de seguridad y autenticacion que la
explotacion remota de | os recursos exige.

e De igual forma que un tgido Grid integra recursos computacionales y de
almacenamiento, también puede integrar diferentes tipos de dispositivos, como
puedan ser telescopios e instrumentos de observacién, distribuidos
geogréaficamente. Por tanto un Grid puede conformar la estructuraideal para una
red de observatorios robéticos disefiados para observacion remota.

3.3.1.5 Estudio de necesidadesy proyectos de la comunidad.

La creacion de un programa de e-ciencia naciona implica una importante inversiéon a
diferentes niveles.

Siguiendo la arquitectura de capas planteada para este programa de e-ciencia nacional,
el primer requerimiento para una infraestructura Grid es disponer de un conjunto de
centros conectados en una red de alta velocidad. En este sentido la red académica
naciona (RedIRIS) conforma un magnifico punto de partida a ofrecer anchos de banda
gue van desde los 155mbps alos 2.5Gbps.

Por otro lado, los centros que conformen este tejido deben estar provistos de altos
recursos computacionales para poder ofrecer un servicio Grid de calidad. En
consecuencia, es necesario realizar una importante inversion, probablemente llevada a
cabo en varias fases, y con el objetivo de crear una infraestructura computacional
potente y distribuida geogréficamente por todo el estado espafiol.

Sobre esta infraestructura debe descansar un “middleware” bésico que ofrezca un punto
de acceso comun a las distintas areas especificas, y que aproveche de forma efectiva los
recursos. Actualmente existen varios centros con experiencia en desarrollo vy
mantenimiento de este tipo de “middleware’, pero se necesitara apoyo para diseminar
este conocimiento entre los posibles nuevos centros especiadizados, a través de
estancias, colaboraciones y cursos, y a su vez para mantener y reforzar las lineas de
desarrollo existentes.

El acceso temético a los recursos Grid (Astrofisica, Altas Energias, Salud, etc.) se
realizara a través de organizaciones virtuales (VO). Estas organizaciones seran las
encargadas de desarrollar, mantener y promover e “middleware” y aplicaciones



especificas de cada érea, y en concreto en el &rea de Astrofisica. En consecuencia, sera
necesario dotar a estas organizaciones de personal que desarrolle estas tareas, asi como
las de mantenimiento, soporte y acceso alos recursos Grid en cada area.

3.3.2 Casos de Uso y Proyectos Pilotos

Dentro de las primeras iniciativas de IRIS-GRID se encontrara el disefio de unos “use-
cases’ a partir de una estrecha interaccion con la comunidad astrofisica, y que serviran
de directrices para el desarrollo de futuros proyectos dentro del Grid nacional.

Sin entrar en detalles, dos posibles “use cases’ pueden tratar sobre la resolucion de
problemas complejos en Astrofisicay € desarrollo de un observatorio Virtual Nacional.

3.3.2.1 Resolucion de problemas numéricos complejos en Astrofisica

Como se ha mencionado anteriormente, la Astrofisica actual se enfrenta a problemas de
una Fisica muy compleja y que requieren de tratamientos numéricos elaborados y con
un alto coste computacional .

Muchos de ellos son revisiones mas completas de problemas conocidos, como puedan
ser refinamientos en los modelos de interior estelar, donde se incluye transporte
convectivo, lo que exige la introduccién de métodos numéricos no lineales; 0 modelos
de evolucion galéctica con sintesis de formacion estelar mas complegas, o simulaciones
de interaccion entre galaxias con condiciones iniciales y de contorno mas proximas alas
observadas, etc. Por otro lado, existe toda una linea de investigacion denominada
Relatividad Numérica, basada en el tratamiento numérico de la teoria de la Relatividad
General en Astrofisica, y que sirve de base para la elaboracion de complejos modelos
cosmol 6gicos sobre € origen y evolucion del Universo. Las misiones en marcha, como
Planck, dan muestra del enorme interés en este campo existente en la comunidad
cientifica.

Enfrentarse a estos problemas exige de una atisima capacidad de clculo y de recursos
informéticos y humanos tan solo al alcance de unos pocos centros especializados,
debido a su alto coste econdémico, y que en bastantes problemas concretos es, a dia de
hoy, todavia insuficiente. Como e€emplo, una simulacion de una colisién de dos
estrellas de neutrones, un posible evento generador de ondas gravitatorias, requiere de
maés de 1024 Gigabytes de memoriay un pico de 100000 Gigaflops.

La creaciéon de un tegjido Grid que aglutine toda una serie de recursos distribuidos
geogréficamente para dar servicio a la comunidad astrofisica, no s6lo aumentaria la
capacidad computacional en varios 6rdenes de magnitud, sino que ademas conllevaria
toda una serie de ventajas que se pueden enumerar en:

e Promover la creacion de una comunidad para compartir y desarrollar codigos
numeéricos y resultados cientificos, a través del concepto de Organizacion
Virtual.

e Ofrecer un acceso transparente y remoto a una red de recursos (clusters,
almacenamiento, etc.) distribuidos geogréficamente parala gjecucion de codigos
y simulaciones numéricas de ata exigencia computacional, que puede llegar al
orden de los Teraflops en potencia de calculo, y de los Terabytes en capacidad
de almacenamiento.

e Estimular €l desarrollo de serviciosy aplicaciones dentro de un entorno Grid en
el area de Astrofisica, tales como € desarrollo de coédigos de simulacion para
resolucion de problemas concretos, o de aplicaciones Grid avanzadas
(visualizacion, estadistica, etc.) para uso general de la comunidad astrofisica.



e Permitir la interaccion remota con los recursos de caculo, de forma que los
centros usuarios puedan instalar, compilar, chequear, gecutar e interactuar con
Sus propios codigos.

e Mantener en todo momento los criterios de autenticacion, seguridad v fiabilidad
durante el proceso.

e Permitir e acceso a los clientes del &rea a los resultados totales, parciaes o
colaterales (animaciones, gréficas, etc.) generados durante la gecucion de la
simulacion.

Asi pues, la idea basica es que una serie de centros especializados y con atas
prestaciones computacionales y humanas conformen una organizacion virtual capaz de
ofrecer, no solamente una inmensa capacidad de célculo, sino también el desarrollo de
una serie de aplicaciones Grid enfocadas a la resolucion de simulaciones numéricas de
interés en Astrofisica, y que puedan ser explotadas por cualquier centro usuario. De
igual manera, debe ofrecer a cualquier grupo cientifico la posibilidad de poder
desarrollar y gecutar sus propios codigos numeéricos en dicho entorno Grid.

Como gemplo de la potencia de célculo de un entorno Grid, se lanzaron simulaciones
de Astrofisica Relativista en un grid formado por maguinas del SDSC (USA), NCSA
(USA) y e Max Planck (Germany), hasta alcanzar méas de 1500 procesadores unidos
entre ambos continentes por una red de 622mbps. Se utilizé Cactus y una adaptacion
Grid de las librerias de paralelizacion MPICH (MPICH-G2), todo ello sobre Globus. El
resultado fue mejorar en un 70% el rendimiento de ejecucion habitual .

3.3.2.2 Desarrollo de un observatorio Virtual Nacional

Un observatorio virtual es un conjunto de archivos astronémicos conectados e
interrelacionados a través de una red de alta velocidad, y de herramientas de software
paralaexplotacion y andlisis de dichos archivos por parte de la comunidad cientifica

Manteniendo la analogia con uno real, en un observatorio virtual los “telescopios’
estarian representados por la red de archivos, mientras que los “instrumentos’ seria la
coleccion de aplicaciones software empleadas en la peticion y andlisis de los datos, sin
gue sea necesario que estos se muevan fisicamente del archivo, y respondiendo a las
solicitudes realizadas por 1os “ observadores”.

Un Observatorio Virtual Nacional estaria conformado por archivos astrondémicos
desarrollados y/o mantenidos por grupos de investigacion propios de un pais.

Entre las numerosas ventgias que ofrecen los Observatorios Virtuales, se pueden
enumerar:

e Los datos pueden ser explotados multiples veces y por diferentes grupos de
investigacion. Ademas, son amacenados de una manera controlada y con una
interfaz uniforme, lo que asegura su utilizacion por largo tiempo.

e Permite el acceso y explotacion de los archivos a ingtituciones que de otra
manera no podrian, por carecer de recursos econdémicos suficientes.

e Evita a astronomo tener que correlacionar diferentes archivos cuando, por
giemplo, el estudio implique datos en diferentes longitudes de onda.

e Facilita € andlisis masivo y simultaneo de diferentes archivos, en busca de
correlaciones fisicas entre los datos, busqueda de nuevos objetos, estudios
estadisticos, etc.

e Aseguralos requerimientos de autenticacion y confidencialidad del acceso alos
archivos.



Genera un entorno colaborativo de servicio, etc.

Las necesidades de almacenamiento, cOmputo y acceso que exige la existencia de un
observatorio virtual y su explotacion por parte de la comunidad, ha hecho que su
formacién haya ido paralela ala aparicion y desarrollo de las tecnologias Grid, hasta €l
punto que la practica totalidad de los Observatorios Virtuales nacionales e
internacional es que estan en marcha o en formacion se sustentan sobre un grid de datos.

Las ventgas de un Grid en esta materia son obvias:

e Ofrece una red de centros especializados distribuidos geograficamente con los
suficientes y escalables recursos de almacenamiento, cdlculo y humanos para el
mantenimiento de los archivos astrondmicos.

e Implica la existencia de un “middieware” comun donde pueden construirse las
aplicaciones necesarias para lainteraccion con los datos.

e Su adta capacidad computacional permite abordar programas que exijan
procesado y andlisis masivo de diferentes archivos correlacionados, y que de
modo individual serian imposibles de realizar por cada centro.

Asi pues, un primer y fundamental paso para la formacion de un Observatorio Virtual
Nacional, que pueda en € futuro integrarse en las iniciativas internacionales abiertas
como AVO o0 IVOA, es el de generar unainfraestructura Grid adecuada.

3.3.2.3 Definicién de posibles proyectos piloto

El objetivo basico de un programa Grid en e area de Astrofisica consiste en la
construccion del “middieware” especifico para dicho area. En esta linea, y como paso
inicial, habria que interactuar con la comunidad cientificay realizar un detallado estudio
de “use cases’ concretos. Este estudio serviria de guia para la definicion de los
proyectos piloto iniciales. Unalista de potencial es aplicaciones piloto podria ser:

Investigar las posibilidades de adaptacion a la arquitectura Grid de software de uso
comin en Astrofisica (IDL, GAIA, IRAF, STARLINK, MIDAS, AIPS, FTOOLS,
etc.).

Construir o adaptar herramientas de visualizacion y manipulacion de datos astrofisicos.
Estudio piloto de la integracion y correlacion de diferentes archivos astrofisicos en un
entorno Grid.

Construccion de herramientas de acceso, busqueda, navegacion y presentacion de
resultados de un conjunto de archivos astronémicos integrados.

Construccion o adaptacion de librerias basicas de calculo numérico para su empleo en
un entorno Grid, etc.

3.3.3 Proyectos Grid en Marcha.

Como anexo a este documento se adjunta una lista detallada de algunos de los grupos
nacionales de Astrofisica que suscriben €l interés en la formacion de un programa de e-
ciencianacional.

3.3.3.1 Proyectos Grid en marcha en el area de Astrofisica.

En la actuaidad existen numerosos proyectos Grid en marcha y que abarcan distintas
areas de investigacion. En USA podemos citar proyectos como PDG y GriPhyN (Fisica
de Particulas), DOE ScienceGrid, Earth System Grid (Meteorologia), NEESGrid
(Sismologia), Fusion Collaboratory (Fusion nuclear), asi como € International



Virtual Data Grid Laboratory (iVDGL), y € proyecto TeraGrid que pretende unir
cuatro centros de supercomputacion a 40 Gbps.

Por parte europea, en e afo 2000 se lanzd € proyecto European DataGrid (EDG)
coordinado por e CERN y que desarrolla nuevo “ middleware” para construccion de
aplicaciones para tratamiento de grandes volumenes de datos en las areas de Fisica de
Particulas, de Bioinformatica, y de Observacion de la Tierra. Este proyecto cuenta con
participacion espafiola, concretamente en el desarrollo de un testbed distribuido por toda
Europa, a través de los grupos de Fisica de Altas Energias. IFAE, IFIC, IFCA,
Universidad de Oviedo, UAM y CIEMAT. Otros proyectos Europeos son GridLab,
DataTag y CrossGrid, este Ultimo también cuenta con una ata participacién espafiola
en centros como Rediris, IFCA, IFIC, UAB, USC, CESGA y la Universidad de la
Corufia.

Mas detalladamente, y con implicaciones en el érea de Astrofisica podemos mencionar:

e Astrophysical Virtual Observatory (AVO): Actuadmente en fase A y
consistente en un estudio para € disefio de un observatorio virtual para la
comunidad astrondmica europea basandose en e paradigma Grid. Los
principales participantes son: ESO, ST-ECF, Consorcio ASTROGrid, CNRS y
el Jodrell Bank Observatory (Victoria University of Manchester)

e US National Virtual Observatory : Financiado por e US National Science
Foundation y cuyo objetivo, entre otros, es la realizacion de una serie de
prototipos para demostrar €l interés y eficiencia del uso de las tecnologias Grid
en la construcciéon de un observatorio virtual. Estos tres prototipos ya
implementados son:

o Busgueda de gamma-ray burst.
o Busgueda de candidatas a enanas marrones.
o Servicio de andlisis de morfologia galactica.

e AstroGrid: Proyecto de e-ciencia en Reino Unido cuya principal motivacion es
la de construir un tgjido Grid para la interconexién de los archivos astronémicos
de cinco misiones con participacion inglesa: WFCAM, VISTA, XMM-SSC, e
MERLIN, SOHOy Cluster.

e The International Virtual Observatory Alliance (IVOA): Fusion de los tres
proyectos anteriores con e objetivo de conformar un observatorio virtual
mundial. A este consorcio se estdn uniendo otros proyectos de observatorios
virtuales nacionales (Ej. Australian Virtual Observatory (Aus-VO), Japanese
Virtual Observatory (JVO), IDGAR (Italia), etc.).

e European Grid of Solar Observations (EGSO): Consiste en un testbed Grid
para la formacion de un observatorio virtual solar, financiado bajo e programa
comunitario IST del 5PM y con tres afios de duracion.

e eStar: Un proyecto realizado por las Universidades de Liverpool y Exeter.
Desarrollar infraestructura software para la formacion de una red de telescopios
robéticos que realicen monitorizaciones de 24 horas, y de agentes de busqueda
inteligentes. Estared utiliza Globus como “ middleware” bésico.

e iAstro: Una“ COST action” lanzada en el 2001 con la motivacion de asegurar la
calidad de aplicaciones Grid en €l ambito de la Astrofisica. Dentro de iAstro se
encuentra e proyecto CABGrid, dirigido por € CAB y la UCM, y con €
objetivo de generar un laboratorio virtual para Astrobiologia tomando Globus
como punto de partida.



e GridLab : IST del 5PM que esta realizando todo un conjunto de aplicaciones
Grid (GAT) para g ecucion de codigos de simulacion numérica en escenarios de
Relatividad Numérica y deteccidon y andlisis de ondas gravitacionales. Estas
aplicaciones estdn basadas en Cactus, una aplicacién “open source” para
cdlculo numérico en Grid. Varios centros cientificos y empresas, como Sun
Microsystems, participan en e proyecto.

A tenor de estos proyectos se hace palpable € enorme interés mundial que suscitan las
tecnologias Grid, y su aplicacion a mundo de lacienciay de laindustria

3.3.3.2 Perspectivas de participacion en el 6PM.

Continuando con lo ya establecido en el 5PM, la Comision Europea sigue apostando
fuertemente por e desarrollo y uso de la tecnologia Grid, como lo demuestra que en €l
6PM existan tres lineas prioritarias donde se promueve explicitamente el uso de esta
tecnologia. Concretamente en Information Society Technology (IST), donde aparece en
dos apartados, Complex Problem Solving y e-Health, en Life Sciencies, Genomics and
Biotechnology for Health, y en Research Infraestructures del programa Structuring the
European Research Area.

Dentro de este marco, existen numerosas propuestas con implicacion Grid, pero en
concreto una con participacion espafiola, Enabling Grids for e-Science and Industry in
Europe (EGEE), lleva asociado un “workpackage” con aplicacion en e é&ea de
Astrofisica, concretamente para aplicaciones Grid en simulaciones numeéricas del fondo
de microondas.

En este sentido, es fundamental de cara a futuros proyectos europeos, la formacion de
unainfraestructura Grid nacional, como la que representa IRIS-GRID.

3.3.4 Transferencia de tecnologia, visibilidad y difusion de los proyectos.

La implantacion de un programa de e-ciencia nacional y con conexion Europea implica
grandes beneficios tanto para el mundo cientifico, como para €l empresarial.

Un grid es un enorme sistema de célculo distribuido geogréficamente y que puede
ofrecer ala comunidad una potencia de célculo de pico del orden de los Teraflops, asi
como una capacidad de almacenamiento del orden de los Petabytes.

e Esta infraestructura permite que grupos de investigacion, asi como pequefias y
medianas empresas puedan abarcar proyectos que de otra manera les exigiria
unainversion en infraestructura generalmente inabordabl e.

e Ademss la existencia y funcionamiento de esta infraestructura genera toda una
serie de fuentes de financiacion inerciales a distintos niveles: ingtitucionales,
locales, nacionales, europeas.

e Por estos motivos es necesario promover el uso de estas tecnologias, dando a
conocer a mayor nimero de potenciales centros y empresas usuarias las
ventgjas de su aplicacion. Este proceso de diseminacion y transferencia
tecnol 6gica debe realizarse através de:

e Encuentros con empresas con el objetivo de fomentar la colaboraciéon y el
desarrollo conjunto de proyectos relacionados con las tecnologias Grid. En €l
area de astrofisica en concreto, pueden gjecutarse programas conjuntos entre
empresas y centros de investigacion relacionados con la fabricacion y puesta a
punto de instrumental de alta tecnologia para telescopios y misiones espaciales.



Participacion y organizacion de “workshops’ nacionales e internacionales para
intercambio de ideas sobre los distintos aspectos de las tecnologias Grid y de e-
ciencia

Construccion y mantenimiento de un portal Web anico, donde se concentre toda
la informacion sobre IRIS-Grid. Desde documentacion de uso, proyectos en
marcha, material de difusién, monitorizacion de aplicaciones, etc.

Motivar através de seminarios, estancias y cursos en centros de investigacion el
uso del Grid nacional.



3.4 Area de Salud

Este documento pretende fomentar la discusion en la preparacion de la propuesta para el
area temdtica de la salud en e programa de e-Ciencia de RedIRIS. EI documento
constituye un primer borrador de los puntos a destacar en la propuestafinal .

3.4.1 Motivacion y Necesidades

3.4.1.1 Situacion delaTICen € areadela salud

La informatizacion de los servicios asistenciales es un proceso complejo y lento pero
inexorable. Numerosos servicios se encuentran en la actualidad total o parciamente
informatizados (administracién, laboratorio, radiodiagndstico,...) en gran parte de la
sanidad publica y privada espafiola. La necesidad de disponer de un sistema seguro,
agil, robusto y eficiente para el amacenamiento, proceso y transmision de informacion
relacionada con la salud es absolutamente aceptada por toda la comunidad usuaria,
cientificay empresarial.

Sin embargo, existen numerosas barreras que limitan la velocidad con la que se estan
adaptando los sistemas, mas aln s se compara con otros procesos del mundo
empresarial. La naturaleza multimedia de la informacion de la salud (iméagenes, texto,
sefiales, videos, procesos, etc.), la complejidad de su tratamiento (proceso de imégenes,
andlisis de sefiales, extraccion de informacion en textos, etc) y su dificultad de
transmisién (numerosos formatos incompatibles, gran volumen, etc.) constituyen un
factor limitador técnico importante. Més aun, otros factores, como la privacidad de la
informacidn, la disponibilidad de los recursos o0 e manejo del enorme volumen de datos
histéricos, suponen un freno aln mayor.

Las tecnologias GRID suponen una importante oportunidad para la solucion de
numerosos de estos problemas.

3.4.1.2 Justificacion de GRID como solucion

El mundo de la salud constituye un ejemplo perfecto parala implantacion de un entorno
GRID. La existencia de una comunidad virtual de personal médico proveniente de
varios centros (asistencia primaria, especializada, urgencias) que cubren un érea
asistencial se adapta ala estructura GRID. La informacién de los pacientes se encuentra
distribuida y su acceso y proceso como un conjunto global es absolutamente deseable.
Ademés, € acceso y proceso a gran volumen de datos médicos puede ser abordable
desde un conjunto de recursos GRID.

La seguridad, autenticacion y fiabilidad que ofrece la arquitectura GRID responde a los
requerimientos que el proceso de este tipo de informacion necesita.

3.4.1.3 eCienciaen Salud

La madurez actua de los entornos GRID es relativa. Si bien estos entornos se
encuentran en un estado admisible para la comunidad cientifica, alin existen numerosos
conceptos que deben solucionarse para e despliegue del GRID en salud a nivel
generaizado.

Por una parte, se necesita adaptar las aplicaciones para que funcionen en un entorno
GRID, con un énfasis especial en la seguridad y confidencialidad de la informacion.
Muchas aplicaciones GRID en salud compartiran similares requerimientos, por lo que



es importante definir una capa de ‘GRID en salud’ que ofrezca la funcionalidad comin
alas aplicaciones.

Ademés existen problemas de indole tecnol6gico, como los requerimientos de
infraestructura local en los centros asistencidles que necesitan ser analizados
detenidamente.

Por tanto, la aplicacion de GRID en salud requiere de un importante esfuerzo
investigador, y este proyecto pretende ofrecer el entorno adecuado para que éste se
desarrolle.

3.4.1.4 Estudio de Necesidadesy Proyectos por Regiones

La l+D+l delas TIC en e &mbito de la salud implica a una gran variedad de entes de
naturaleza diversa, como centros tecnoldgicos, usuarios medicos y empresas
proveedoras. Es por tanto importante que el &mbito de este proyecto transcienda de los
centros de investigacion y abargque a todos entes implicados en lamedida de lo posible.

L os centros hospitalarios, usuarios de latecnologia, son alavez grandes proveedores de
contenido. Esto puede implicar que se requiera anadlizar en determinados casos la
conexion entre las redes informaticas hospitalarias y Red IRIS. En el caso de redes
hospitalarias publicas, existen importantes dotaciones de infraestructura muy apropiadas
para este proyecto (p.e. red ARTERIAS de la Comunidad Valenciana). En e caso de
redes hospitalarias privadas, existe una importante tendencia a la conexion de ata
velocidad entre los centros pertenecientes a grupos asistenciales privados (como el
grupo NISA).

El disefio, planificacion e implementacion de un Middleware basico para aplicaciones
de GRID en salud requerira disponer de gran experiencia en aplicaciones biomédicas y
de aplicaciones GRID. Es necesario por tanto identificar centros y experiencias en el
area biomédica que puedan proporcionar la informacion que se necesita, al mismo
tiempo que coordinarse con otras iniciativas similares que puedan estar desplegandose
en otros paises.

3.4.1.4.1 Proyectos en el Area dela Salud con I nterésen GRID

La comunidad investigadora de las TIC en salud es muy numerosa en Espafia
Recientemente, y para coordinar las acciones de investigacion, se han puesto en marcha
diversas redes de excelencia bgjo €l Fondo de Investigacion Sanitaria del Instituto de
Salud Carlos |11 que pretenden facilitar la cooperacion entre los centros especialistas en
proceso de imégenes, telemedicina o tecnologia sanitaria.

Ademés de estas acciones, existen numerosas iniciativas cuya cooperacion puede
proporcionar una gran cantidad de aplicaciones susceptibles de beneficiarse de las
tecnologias GRID (aplicaciones computacionamente intensivas, con grandes
reguerimientos de almacenamiento de datos, colaborativas, etc.).

3.4.1.4.2 Proyectosen GRID

La definicion de un middleware de GRID en salud requiere, ademas de la experiencia
relativa alas aplicaciones de las TIC en salud, el conocimiento de los middleware GRID
genéricos. Los entornos actuales no estan absolutamente maduros, y se espera que
evolucionen en |os proximos afios notablemente. Este carécter dinamico de la tecnologia
basica debe ser tenido en cuenta para asegurar que los desarrollos que se realicen
durante el proyecto sean de aplicacién tanto a principio como a final del proyecto.

Este conocimiento requerird del contacto con los comités de desarrollo y
estandarizacion y los proyectos de middleware genéricos existentes.



3.4.1.4.3 Perspectivas de participacion en el 6PM

Si bien e proyecto pretende la creacién de un GRID en salud a nivel nacionad, las
caracteristicas intrinsecas de la tecnologia GRID permiten su extension a areas de
aplicacion mas grandes, como el entorno europeo.

La apuesta que la Comision Europea esté realizando sobre las tecnologias GRID en €l
VI Programa Marco es notable. No sOlo existen lineas prioritarias para proyectos
especificos de GRID, sino que en muchas de otras areas hay una recomendacién del uso
de estas tecnologias. Méas precisamente, la linea prioritaria de ‘e-Health’ recomienda el
uso de esta tecnologia en la medida de lo posible.

Existen numerosas acciones en € VI Programa Marco cuya conexién parece necesaria.
Existen varias propuestas de infraestructura (EGEE por gemplo) cuyo objetivo es
desplegar una infraestructura de GRID y avanzar en € desarrollo del middleware, con
interés en las areas de Fisica de Altas Energias y Salud. Por otro lado, existen otras
propuestas de redes de excelencia en e &rea de GRID aplicado a la salud, como la
Propuesta de Red de Excelencia ‘HEAIth GRID VENture (HEAVEN). Es importante
destacar que tanto las propuestas de infraestructura con en la red de excelencia
HEAVEN tienen entre sus objetivos el contacto con desarrolladores de aplicaciones
GRID en varias éreas, como la salud.

3.4.2 Casos de Uso

El &rea de la Salud, como se ha comentado, constituye un area multidisciplinar en la que
la informacion es de caracter multimedia y los procesos que sufre son variados y
complgos. Es por tanto necesario antes de describir 1os casos de uso, €l definir con una
minima precision 1os tipos de datos y procesos que intervienen de forma genérica (y sin
pretender ser exhaustivos) en €l érea.

3.4.2.1 Tiposde Datos
Los datos relativos a la salud pueden estructurarse en

maés niveles inferiores (celular y biomolecular), éstos
se caracterizan por una problemética mas especificay
se trataran en el area de bio-computacion.

funcién del objetivo de las aplicaciones. Atendiendo § \ Poblacion \
a éste objetivo, se pueden clasificar en tres niveles. S _1 3
poblacion, paciente y érgano. Si bien se consideran £ ‘ Paciente ‘
o
c
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Datos a nivel poblacién

El interés de los datos poblacionales es extraer conocimiento que corresponda de forma
genérica a grandes grupos de pacientes, con €l objetivo de diagnosticar, planificar una
terapia o definir |as caracteristicas endémicas de una determinada poblacion.

La informacion relevante a éste nivel la constituyen conjuntos que resumen o totalizan
lainformacion de los pacientes representativos. No son relevantes a este nivel |os datos
que caracterizan de forma Unica la informacion (datos personaes), si bien lo son los
datos que permiten su agrupamiento (area de residencia, sexo, rango de edad). A nivel
médico, es relevante disponer de informacion sobre patologias y terapias, asi como de
los datos que han conducido a un diagndstico (imégenes de radiodiagnéstico, sefiales
vitales, andlisis).

Datos a nivel paciente



La informacién relevante a nivel de paciente es la contenida en la historia clinica. La
historia clinica informatizada constituye un gran reto en la gestion hospitalaria actual.
Numerosos esfuerzos se han realizado en la interconexion de datos médicos (HL7,
DICOM, Vitd, etc.).

Lainformacion relativa alos pacientes adol ece de | os siguientes problemas:

e Seencuentra distribuida, fruto de lavisitaalo largo de la vida de un paciente a
diferentes centros de atencion sanitaria.

e Es confidencia, por lo que su acceso debe estar restringido a nivel electronico,
al menos al mismo nivel que anivel impreso.

e Tiene un gran volumen, por lo que su transferencia considerarse con cuidado
para evitar la congestion del tréfico.

e Es multimedia, por lo que su amacenamiento requiere de un tratamiento
especial.
Son datos a este nivel:
e Informacion demogréfica: Datos personales generales y médicos del paciente.
e Informacion radioldgica: Imégenes radiol 6gicas, medicina nuclear.
e Historia clinico: Episodios, diagndsticos, tratamientos, alergias, intolerancias.
e Informacion anditica: Andlisis de muestras, medidas bioel éctricas.

Datos a nivel 6rgano
Lainformacién relevante a nivel de 6rgano la constituye aquella que refleja el estado o
caracteriza a un organo o sistema funcional. Esta informacion puede ser parte de la
informacion del paciente o bien constituir modelos y pardmetros funcionales de
Organos.
Lainformacion anivel de 6rgano puede considerarse:

e Imagenes anatdmicas y funcionales de 6rganos.

e Sefidesy muestras.

e Modelos computacionales del comportamiento funcional de érganos-

3.4.2.2 Tiposde Procesos

Dada la naturaleza de los datos que intervienen en e GRID en salud expuesta
anteriormente, es importante describir los procesos que intervendran en su gestion para
poder definir mas claramente |os casos de uso que aparecen.

Procesos que regquieren computacion de altas prestaciones

La simulacion de los modelos funcionales de érganos o |os model os de comportamiento
de pacientes y poblaciones requiere de una gran cantidad de recursos dedicados a la
resolucién conjunta de un unico problema. Ejemplos de este tipo de procesos son: la
simulacion multimodal de la actividad funcional de sistemas organicos, como €l
vascular o e respiratorio; la identificacion de unidades anatdmicas o funcionaes en
imagenes 3D; la identificacion de arritmias y la localizacion precisa de los focos en
sefiales cardiacas; etc.

Procesos que requieren de alta productividad

El caracter experimenta de la investigacion en salud requiere en muchos casos realizar
numerosas simulaciones variando un conjunto de pardmetros. De los resultados de la
experimentacion se gjustan experimental mente tratamientos o diagndsticos.



El GRID puede proporcionar una gran cantidad de recursos para la gjecucion eficiente,
robustay simultanea de diferentes experimentos.

Procesos que requieren el acceso a grandes volimenes de datos

El proceso de las bases de datos médicas es importante tanto para la consolidacion de la
informacion perteneciente a poblaciones, la integracion de toda la informacion
perteneciente a un paciente concreto o la extraccion de conocimiento a partir de técnicas
de mineria de datos. Es importante permitir la busqueda de informacién a partir de
conceptos complgjos y no indexados, como similitud de imégenes, muestras,
diagnosticos, etc.

Procesos de colaborativos o de comunicacion igual aigual.

La informacion médica relativa a pacientes concretos se amacena de forma organizada
en los centros asistenciales. Esta informacién esta sujeta a una serie de normas que
garantizan la confidencialidad e integridad de |los datos.

Sin embargo, la investigacion en cualquier area de salud requiere disponer de casos
representativos de una determinada patologia o colectivo. Estos casos pueden
anonimizarse de forma que sea irreconocible su origen, y su comparticion puede ser de
gran utilidad a la comunidad cientifica. Si bien estos casos podrian hacerse disponibles
a partir de las grandes bases de datos distribuidas, es habitual que los facultativos
dispongan en repositorios local es colecciones de datos sel eccionados por su interés.

La posibilidad de compartir de manera eficiente y segura estos datos a través de Internet
permitiria facilitar la colaboracién entre especidistas y €l acceso a una mayor cantidad
de datos de calidad. La comunicacién mediante arquitecturas P2P resulta especialmente
apropiada, ya que se aumenta el nimero de réplicas, se reducen los tiempos de descarga
y se trabaja sobre datos presel eccionados.

3.4.3 Middleware Actual y Previsto

La tecnologia GRID bésica en la que se soporta € middleware especifico de la salud
debera elegirse teniendo en cuenta su eficiencia y aceptacion. La tecnologia GRID
todavia no se encuentra en su total madurez y por tanto la capa de servicios especifica
de la salud debera ser 1o suficientemente independiente para poder adaptarse a cambios
en la estructura basica del Middleware.

Actualmente, OGSA (Open Gris Service Architecture) proporciona una estructura
suficientemente conceptualizada. La decision debera tomarse teniendo en cuenta las
Iniciativas europeas con |las que se pretenda establecer conexiones.

3.4.3.1 Desarrollo Previsto de Middleware Especifico del Area

La puesta en marcha de aplicaciones piloto permitird identificar requerimientos,
componentes y procesos que sean comunes a gran nimero de aplicaciones de GRID en
salud. Estos componentes y requerimientos constituyen la capa intermedia que permitira
desarrollar més répidamente | as aplicaciones GRID en el &rea dela salud.

Entre estos componentes, se encontrar an:

e Moédulos de interfaz, capaces de cargar, transmitir y convertir los datos
provenientes de diferentes fuentes en diferentes formatos.

e Moddulos de proceso de imagenes, capaces de filtrado, segmentacion,
proyeccion 3D, reformateo de planos, etc.



e Modbdulos de clculo intensivo, capaces de resolver problemas numeéricos
especificos, como anadlisis mecanicos de protesis, dinamica de fluidos,
transmisién de potencial es el éctricos, etc.

Lailustracién 1 muestra la relacion entre las aplicaciones en salud y el GRID genérico.
Esta ilustracion muestra como eemplo tres potenciales componentes de esta capa
intermedia
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llustracioén 1: Esquema de un GRID en salud.

3.4.3.2 Recursosdelnfraestructuray Humanos Disponibles, Dimension

Un programa de e-Ciencia en salud es intrinsecamente multidisciplinar, tanto en lo
relativo a persona (personal meédico, ingenieria, informética, telecomunicaciones,
guimico, etc.) como en lo relativo a los centros (centros de investigacion, |aboratorios,
hospitales, etc.).

Esta caracteristica, unida a los requerimientos técnicos de un programa de e-Ciencia,
conlleva a la necesidad de infraestructuras de comunes entre centros de investigacion y
proveedores de informaciéon (hospitales principalmente). La estructura GRID de
computo puede ubicarse en centros de investigacion y de servicio, pero la conexién de
los centros proveedores de informacion con € entorno GRID debe permitir grandes
transferencias de datos. Los requerimientos variaran en funcién de los proyectos piloto
gue se quieran implantar.

3.4.4 Definicion de Posibles Proyectos Piloto

El proyecto pretende definir una capa de servicios genéricos para las aplicaciones GRID
en salud. Esta capa se construird a partir del andlisis de requerimientos de aplicacionesy
estandares existentes 0 en desarrollo identificados durante la etapa exploratoria del
proyecto. A partir del andlisis de estas aplicaciones se determinaran servicios,
componentes, interfaces y formatos que darén lugar a la capa mencionada. Sobre esta



capa se desarrollaran experiencias piloto que demuestren los beneficios de la tecnologia
y delos resultados del proyecto.

Potencialmente, las aplicaciones piloto que se desarrollaran abordaran:

e Proceso de imagenes. Identificacion de o6rganos y entidades funcionales,
proyeccion 3D, generacion de model os, herramientas de diagnéstico asistido por
computador.

e Simulacion funcional de érganos y sistemas. Dinamica de fluidos, transporte de
potencial es el éctricos, deformaciones visco-€lasticas, andlisis estructural.

e Acceso inteligente a grandes volUimenes de datos: Extraccion de conocimiento y
mineria de datos sobre bases de datos poblacionales, busqueda de patrones en
imégenes y sefiales, localizacion de similitudes en diagndsticos y pruebas.

e Trabajo colaborativo: Comparticion segura de datos médicos, video-conferencia,
asistencia remota.

3.4.5 Transferencia de Tecnologia, Visibilidad y Difusion de Proyectos

El proyecto persigue la puesta en marcha de un programa de e-Ciencia, pero con €
objetivo de gque este entorno sea beneficioso tanto para la comunidad cientifica como
para el mundo empresarial.

La disponibilidad de un sistema de cémputo con una potencia pico del orden del
Teraflop y una capacidad de almacenamiento de varios Terabytes permitir4 abordar
problemas tipo gran reto que actual mente son inabordable, maxime para los centros que
no disponen de suficiente infraestructura para abordar problemas de tamafio medio.

Por tanto, es de especia interés para mantener la viabilidad del proyecto una vez
terminada la duracién propuesta, € disponer de un gran nimero de usuarios y clientes
gue puedan justificar la continuacion de las operaciones. Més alin, el acceso a gran
escala judtifica la participacion de empresas que puedan beneficiarse de este concepto
tanto como usuarios como servidores especificos.

Para conseguir un gran impacto y un gran nimero de usuarios se plantea la difusion de
resultados atres niveles:

e Foros cientificos. Atendidos principalmente por investigadores que desarrollan
nuevas aplicaciones en € area de la salud, con e objetivo de atraer nuevas
aplicaciones a &ea GRID.

e Foros de salud. Atendidos principalmente por usuarios (facultativos, enfermeria,
gerencia, etc.), pretenden fomentar e uso de las aplicaciones GRID, ala par de
involucrar a los centros usuarios en e entorno GRID como proveedores de
contenido.

e Foros empresariadles y tecnolégicos. Atendidos principalmente por empresas,
con el objetivo de desarrollar y experimentar modelos de negocio que puedan
beneficiarse de latecnologia GRID.

Ladifusion consistira en:

e Elaboracion de unaimagen corporativa acorde con el proyecto global.

e Preparacion de material de difusion impreso y electronico.

e Mantenimiento de un sitio Web con la informacién actualizada, disponiendo de
areas publicas y privadas.

e Organizacion de presentaciones y demostraciones en eventos.



3.5 Area de Bioinformatica

3.5.1 Motivacion y Necesidades

3.5.1.1 Objetivos

Establecer las premisas para la constitucion de un entorno de e-ciencia en € area de
Bioinformatica. Este documento se circulara entre |os interesados para su comentario y
refinamiento posterior.

3.5.1.2 Resumen:

Definicion del area:

En e contexto de este documento, usaremos el término de Bioinformatica para incluir
todas las aplicaciones de la tecnologia de la informacion (Tl) en las Ciencias de la
Vida. Por tanto incluimos la aplicacion de la Tl en otras disciplinas conocidas con
denominaciones afines como son la Biocomputacion o la Biologia Tedrica cuya
delimitacion estricta no es objeto de este documento.

La integracion de diversas aplicaciones de Tl en Ciencias de la Vida bgo una
denominacion comin estd justificada por la creciente interrelacion de las diferentes
ramas de conocimiento y su progresiva confluencia hacia puntos comunes de encuentro.

Por motivos précticos, se hace exclusiéon de la aplicacion de la Tl en las Ciencias de la
Salud en esta seccion. Si bien estas disciplinas estén confluyendo e incrementando su
sinergia recientemente y se espera una mayor imbricacion en e futuro préximo, €
problema de las Ciencias de la Salud es todavia suficientemente diferenciado como para
garantizar un tratamiento separado, y por lo tanto es abordado en un Area Temética
separada.

Las Tecnologias de la Informacion en las Ciencias de la Vida:

El desarrollo de la Bioinformética ha ido estrechamente relacionado con e de las
tecnologias experimentales. En este sentido, € desarrollo de la Biologia Molecular ha
supuesto un reto constante para las Tecnologias de la Informacién que han logrado a
duras penas mantener un ritmo de crecimiento similar a de las Ciencias de la Vida en
los dltimos 20 afios.

El desarrollo de las técnicas experimentales ha ido parejo a su popularidad en € ambito
cientifico y sobre todo a su repercusion e impacto socia y econémico, potenciado por
hitos publicos de gran repercusion popular (como la secuenciacion del genoma humano,
las vacas |ocas y otros similares).

Ha sido precisamente uno de estos avances, la secuenciacion del Genoma Humano, €l
detonante de la explosion de tecnologias experimentales conocida generalmente como
"Era Post-gendmica’ (o "revolucion de las *-Omicas'). En este contexto, se esté
abriendo un paradigma de trabajo nuevo que pretende abordar organismos enteros en
lugar de genes o productos aislados: las tecnologias de genémica, protedmica,
transcriptdmica, etc... permiten ahora realizar un abordaje holistico del estudio de los
procesos que codifican la vida. Este cambio de paradigma supone un nivel de
complgjidad adicional a basarse en una integracion masiva de enormes cantidades de
datos sin parangdn hasta la fecha.

Este salto tiene dos vertientes, una social y otra practica. La primeray més seria es la
toma de conciencia social sobre la factibilidad de abordar experimentalmente una serie



de problemas hasta ahora inasequibles, con la consecuente presion sobre gobiernos y
cientificos para el desarrollo de estas tecnologias. La segunda y més grave es de indole
préctica y significa un salto cuantico de varios ordenes de magnitud en el tamafio de los
datos recopilados y otro ain mayor en el tratamiento de los mismos para alcanzar €l
grado de comprension requerido para integrar datos de diversas fuentes en un enfoque
sistémico.

El reto actual de todas las areas de Bioinformética es responder a este cambio en la
demanda de las necesidades analiticas en todas las areas de las Ciencias de la Vida. Para
ello no es posible continuar con los abordajes "clasicos' cuya capacidad analitica podia
ir parejaal crecimiento exponencial de latecnologia.

El cambio esta siendo progresivo, 1o que esté conduciendo ala mayoria de los grupos de
Bioinformatica a buscar soluciones a medida que los métodos en uso se iban quedando
cortos. La primera fase de contencion ha consistido en la instauracion de sistemas de
clusters y adaptacion de algoritmos y procedimientos para su gecucion paralela a
pequefia escala. Estas soluciones, si bien estén permitiendo desarrollar y probar nuevos
algoritmos y soluciones, resultan insuficientes para € tratamiento de datos
experimental es masivos.

Las necesidades basicas se pueden expresar como una mayor demanda de capacidad
de almacenamiento y tratamiento de informacién, y un crecimiento desmesurado de la
capacidad de célculo.

Los costes asociados a tratamiento de informacion derivada de las nuevas técnicas
experimentales superan con creces la capacidad de practicamente cualquier grupo o
entidad aislada, alin recurriendo a soluciones paralelas de bajo coste como las granjas de
PCs. En estas condiciones, la Unica solucién viable consiste en la comparticion de
recursos entre grupos de forma solidaria hasta reunir recursos suficientes para abordar
los problemas experimental es.

Los primeros resultados de estos esfuerzos estén poniendo de manifiesto un problema
adiciona: la comprension de las ingentes cantidades de informacién disponibles
empieza a precisar de nuevos sistemas de mineria de datos que permitan desarrollar
métodos de inferencia sensibles a contexto capaces de extraer informacion relevante
integrando fuentes diversas y dispersas de forma automatizada.

En otras palabras, la forma mas efectiva en coste y recursos de resolver los problemas
actuales de las Ciencias de la Vida y por extensién responder a las crecientes
demandas sociales sobre ellas es recurrir a sistemas masivamente distribuidos de
tecnologia Grid.

3.5.1.3 eCienciadelaVida

La aplicacién de sistemas de e-Ciencia en Bioinformatica no se justifica solamente por
el crecimiento de las demandas computacionales. Ademés, precisamente por sus
caracteristicas, los problemas tratados proyectan perfectamente sobre una estructura
computaciona distribuida. Estas caracteristicas son fundamentalmente dos:

- Computacion de grano muy grueso: la mayoria de los problemas son divisibles
en grandes subprocesos de intensa demanda computacional y ejecutables de forma
independiente y en paralelo

- Experimentos de muy alto rendimiento: las grandes colecciones de datos de
caracteristicas similares generadas por las "*-Omicas' demandan un tratamiento
uniforme (secuenciacion en masa, andlisis de estructuras masivo, €tc..) y por tanto son
tratables como una enorme col eccion de problemas independientes.



A esto debe unirse la enorme y creciente popularidad de estas técnicas experimentales
reflggada en un gran nimero de laboratorios que aplican estas técnicas y son
generadores independientes de grandes colecciones de datos. Esta situacién aboga por
una organizacion descentralizada del almacenamiento, consulta y tratamiento de datos
apoyando con més fuerzalaidoneidad de | as tecnologias de Grid.

3.5.1.4 Necesidades basicas

Si bien hay una serie de problemas (procesamiento repetitivo de problemas masivos)
gue pueden empezar a beneficiarse inmediatamente de un entorno masivamente
distribuido, ain no estamos en condiciones de explotar esta tecnologia en toda su
capacidad, precisamente por la novedad del problema experimental y consecuente
escasez de abordajes informéticos.

Es de destacar que ya existen grupos trabajando con tecnologias Grid, especialmente en
colaboracién con otros grupos extranjeros y usando infraestructura foranea, pero seria
irreal hacer depender las necesidades analiticas de la comunidad espariola de Ciencias
de laVida de Grids pertenecientes a otros paises.

La situacion de la mayoria de los grupos de Bioinformética en general puede calificarse
como intermedia: han dado e salto a la computacion distribuida en clusters y granjas
de estaciones de trabajo, pero aunque en principio pasar los problemas a un entorno de
mayor amplitud como es una Grid podria ser natural, no es posible afirmar que vaya a
resultar trivial hasta que se aborde, y esto solo puede hacerse creando una
infraestructura previa.

Finalmente, los usuarios, la principal fuerza de traccion sobre la Bioinformética
plantean de por si una problemética adicional: por un lado, pueden ya empezar a usar de
forma inconexa algunos de los servicios desarrollados de forma distribuida sobre
clusters, y en escasa medida sobre Grid. Ademés de necesitar nuevas herramientas y la
adaptacion de muchas maés de las existentes, también precisan puntos de entrada que
proporcionen un ambiente de acceso unificado a los diversos servicios disponibles, con
interfaces de trabajo intuitivos y versatiles.

3.5.2 Proyectos de Grid en la Actualidad

La Unién Europea ha definido las tecnologias Grid como éreas prioritarias para su
desarrollo en e 6° Programa Marco. Mas aln, tras € andlisis de las expresiones de
interés, ha dado especia relevancia a las iniciativas Grid en Ciencias de la Vida y la
Salud, incluyéndolas en varias areas del Programa, en ocasiones con precedencia sobre
iniciativas Grid de mas amplio interés. Esta decision resulta Ilamativa cuando se
considera la escasa representacion de Eol en Ciencias de la Vida, dos en total, una de
ellas remitida desde Espafia en representacion de la Red Europea de Biologia Molecular
(EMBnet).

Y a hemos mencionado la presencia de diversos grupos espafioles de Bioinformética en
iniciativas Grid extranjeras, tanto americanas como europeas. La participacion de los
mismos en éstas reflgja la madurez de los grupos y la existencia y aprovechamiento de
colaboraciones con grupos e instituciones pioneros de otros paises, pero sobre todo
refleja la existencia inmediata de necesidades de computacion que no pueden ser
satisfechas efectivamente en nuestro pais.

Las fuertes relaciones existentes entre grupos espafoles y extranjeros sitlan a los
grupos de Bioinformatica espafioles en una situacion bastante apropiada para la
participacion en iniciativas similares del 6° Programa Marco. De hecho, varios grupos
estan participando ya activamente en la preparacion y presentacion de iniciativas Grid



paralas primeras [lamadas (como las propuestas EGEE y HeathGrid).

En otro orden, se estdn estableciendo las bases para constituir iniciativas Grid que
incluyan a grupos de Bioinformaética de paises del entorno iberoamericano, bien dentro
de colaboraciones auspiciadas por la UE como en otros marcos de colaboracion
internacional.

Por supuesto, es recomendable mantener y potenciar estas colaboraciones,
fortaleciendo los vinculos que nos unen tanto a la UE, como EEUU, Iberoamérica y
otros paises, 1o que conlleva una necesidad adicional: la de asegurar la compatibilidad e
integracion de cualquier iniciativa de e-Ciencia en Espafia con sus equivalentes en otros
paises.

Un ultimo factor a considerar es la razonable salud de la comunidad bioinformética
espafola, favorecida por las actividades de la Red Temética Naciona de
Bioinformatica, en especial en relacion con otros paises del entorno, que la sita en un
lugar de especial relevancia e influencia internacional; una situacion temporalmente
ventajosa que no seria aconsejable desaprovechar.

3.5.3 Casos de Uso y Aplicaciones Piloto
Como ya se ha mencionado, nuestro objetivo no es realizar un gjercicio intelectual en
bioinformética distribuida, sino responder a las necesidades de la ciencia experimental.
En este sentido podemos replantear el problema en base a las distintas disciplinas y sus
necesi dades especificas:

e Biologia tedrica: modelizacién de sistemas biol 6gicos compleos.

e Bioinformatica "tradicional": andlisis de secuencias, y su extension ala gendmica.

e Biocomputacion: andlisis de estructuras, y su extension a andisis de ato

rendimiento.
e Bioinformatica "moderna": tecnologias de arraysy chips.

e Tratamiento de informacién: gestion de lainformacion generada en el |aboratorio:
LIMSy bases de datos.

e Provision de servicios: consolidacion de servicios Grid de cara a usuario.

A éstas hay que afadir necesidades especificas de la Bioinformatica en si misma: a
pesar de la familiaridad con tecnologias distribuidas en cluster, €l entorno de Grid es
suficientemente diferente como para precisar un apoyo de adaptacion. Adicionalmente,
el middleware de Grid ain no soporta de forma suficientemente transparente entornos
de desarrollo avanzados como |os precisos para poder asegurar un desarrollo eficiente
en Ciencias de la Vida. En resumen, esto supone unas necesidades adicionales de:

¢ Desarrollo de middleware y herramientas de desarrollo en Grid
e Formacion y adaptacion de desarrolladores a los nuevos entornos Grid
e Soporte en la instalacién y mantenimiento de las facilidades locales

Es de destacar que todas las &reas de aplicacion descrita estan representadas entre
grupos espanoles de Bioinforméatica de reconocido prestigio, asi como que los intereses
de los grupos a menudo se extienden sobre varias &reas simultdneamente. En la
exposicion siguiente mostramos las lineas de trabajo e interés de diversos grupos
siguiendo de forma laxala enumeracion previa:

Rafael La Hoz -- Dpto. Biologia Teérica, UCM
El Dpto. de Biologia Tedrica viene desarrollando desde hace tiempo modelos



computacionales de estructuras macromoleculares y celulares complejas mediante
autématas finitos. La nueva disponibilidad de ingentes cantidades de datos a nivel de
genomas o proteomas enteros y resolucion estructural de alto rendimiento requiere para
su comprension la elaboracion de modelos de simulacién mucho méas complegos y con
un numero muchisimo mayor de componentes.

El interés principal del grupo es la elaboracion de experimentos de smulacion in silico
del comportamiento de estructuras celulares compleas. Por su ato nimero de
componentes este tipo de experimentos de modelizacion son susceptibles de ser
mejorados mediante técnicas eficientes de paral elizacion.

La disponibilidad de un entorno de computacion distribuida proporcionaria mayores
posibilidades de célculo paralos experimentos de simulacién, permitiendo larealizacion
de modelos con un nimero mucho mayor de componentes moleculares y por
consiguiente mucho més completos, incrementando la comprension de los procesos
biol 6gicos aescala celular.

Grupo de Julio Rozas, U. Barcelona

Este grupo trabaja principalmente en Evolucion y Genética de Poblaciones Molecular.
La evolucion fué una de las primeras ciencias en usar tecnologias de la informacion,
reflggo de su relevancia en la misma. El grupo trabagja en e desarrollo de aplicaciones
para su uso aplicado y dispone ya de varios proyectos que requieren cOmputo pesado:

1) Andlisis de patrones evolutivos en genomas compl etos.

2) Estimacién de parametros poblacionales mediante simulaciones de ordenador
basadas en méodos de Montecarlo.

El interés por tanto gira en torno a la adaptacion de técnicas de andlisis clasico a las
nuevas tecnologias de gendémica y la construccion de modelos avanzados para la
comprension de la dinamica de poblaciones.

Instituto Cavanilles de Biodiversidad y Biologia Evolutiva, Dept. de Genetica /
Serv. Bioinformatica. Universitat de Valencia

Este grupo ha empezado a trabajar en entornos distribuidos con el sistema de InnerGrid,
aplicado atemas de reconstruccion filogenetica 'y genomica comparativa.

Aungue € proyecto se ha iniciado hace relativamente poco tiempo, cuenta con un
estudiante de doctorado que va atrabajar especialmente con €llo.

Laboratorio de Bioinformatica. Centro de Astrobiologia (CSIC - INTA).

Las lineas de trabgjo de este grupo se centran, por un lado, en e estudio de la
estabilidad termodinamica de proteinas y su relacion con evolucion molecular y
modelos de plegamiento; y, por otro, en € andlisis de interacciones entre proteinas y
proteina-ligando.

El grupo se beneficia de lainteraccion con el laboratorio de Computacion Avanzada del
CAB y € departamento de Informatica del INTA lo que esta permitiendo el desarrollo
dedosiniciativas en entorno Grid:

e Una colaboracion en curso, entre el Laboratorio de Computacion Avanzada y €
Laboratorio de Bioinformética, para realizar computaciones masivas con €l
programa PROTFINDER, desarrollado en €l centro, sobre prediccién de estructuras
y propiedades termodindmicas de proteinas mediante métodos de alineamiento
estructural (threading). El programa ha sido adaptado para su €ecucion en un
entorno Grid usando la herramienta GridWay, desarrollada también en el centro, y



ya se han redlizado las primeras pruebas. Actuamente, se estan realizando algunas
mejoras en e método para luego aplicarlo, mediante tecnologia Grid, a grandes
bases de datos de secuencias de proteinas, o bien, a genomas compl etos.

e Un proyecto conjunto del Laboratorio de Bioinformética del CAB, e departamento
de Informatica del INTA y la empresa GridSystems para € uso de un gran nimero
de ordenadores del campus del INTA en un proyecto de andlisis masivo de
interacciones entre proteinas implicadas en procesos de division celular bacteriana.
En la actualidad se estan realizando pruebas piloto utilizando € software InnerGrid
sobre plataformas Windows, Solaris y Linux simultaneamente y una version para
Grid del programa AutoDock.

Grupo de Modesto Orozco. Univ. De Barcelona y Parque Cientifico de Barcelona

El grupo posee una larga tradicién en la utilizacion de herramientas de célculo intensivo
enmarcadas dentro de la quimica cuantica, la dinamica molecular o € docking, alas que
més recientemente se han incorporado de herramientas de bioinformatica estructural que
incluyen la construccion y manipulacion de bases de datos estructurales. La principal
limitacion actual de este tipo de técnicas no es tanto el fundamento tedrico de las
mismas sino la capacidad de célculo masivo. No tiene sentido, en la actualidad, analizar
un ndmero limitado de situaciones, cuando se dispone de informacién estructural
suficiente paraampliar € estudio a situaciones generales.

Para €elo, los sistemas paraelos y en particular la informatica distribuida (GRID)
constituye una solucién excelente.

La disponibilidad de tecnologia Grid ofrece la posibilidad tanto de optimizar la
utilizacion de los recursos de computacion ya disponibles, como de extender €l uso de
herramientas tradicional es a sistemas de tamafio mucho mas realista.

Xavier Messeguer -- CIRI, Barcelona; R. Guigé, Alfonso Gonzalez -- IMIM,
Grupo de informatica biomédica

En e entorno del IMIM y el Parque Cientifico de Catalufia han confluido una serie de
grupos con un interés comun por € desarrollo de aplicaciones y servicios en
Bioinformatica y la colaboracion mutua. Todos ellos son grupos de sblida reputacion y
larga experiencia en la distribucion de cdémputo, con clusters de computadores
instalados y en produccién desde hace tiempo.

Algunos de estros grupos, como es el caso del de Roderic Guigo, estén ya estableciendo
relaciones con otras iniciativas Grid nacionales en otros paises para desarrollar
colaboraciones como una extension natural ala distribucién de sus trabgjos (como blast
0 geneid) en clusters.

Evidentemente los grupos de Biologia Estructural también tienen un interés genuino en
aprovechar iniciativas de computacion distribuida: las aplicaciones de modelizacion
molecular se cuentan entre las primeras en haber sido paralelizadas, con una larga
casuistica y experiencia en este problema, y la disponibilidad de una infraestructura
masivamente distribuida multiplica el tamafio de los problemas que son abordables y -
por consiguiente- extiende seriamente nuestra capacidad de comprensién del
funcionamiento de los seres vivos.

J. M. Carazo -- Unidad de Biocomputacion, CNB, CSIC

La Unidad de Biocomputacion es un grupo de reconocido prestigio internacional con
una larga experiencia en computacion paralela (imparte esta asignatura en la UAM) que
mantiene estrechas colaboraciones con otros grupos de computacion de altas



pestaciones nacionales y extranjeros, en especia con iniciativas Grid tanto europeas
como Norteamericanas.

El interés del grupo se centra en la comprension de procesos biol 6gicos que requieren la
interaccion de grandes numeros de componentes que experimentan cambios
estructurales dinamicos. Para ello es preciso desarrollar técnicas eficientes de resolucion
de estructuras de grandes compleos macromoleculares en especial mediante
microscopia el ectronica de transmision.

La Unidad de Biocomputacion trabaja en € desarrollo de a goritmos de reconstruccion
tridimensional que presenten un comportamiento robusto frente al ruido promediando
un gran numero de imagenes, desarrollando métodos iterativos que constituyen una
aternativa ventgjosa a los métodos tradicionales, pero que tienen demandas
computacionales considerablemente superiores tanto en computo como en la necesidad
gjecutar el mismo programa cientos de veces para obtener validaciones estadisticas.

La metodologia de reconstruccién 3D constituye una de las aplicaciones que mas
facilmente puede beneficiarse de las posibilidades de las grids, puesto que e empleo de
las grid hace posible considerar estudios vedados hasta la fecha.

Adicionamente la Unidad de Biocomputacion trabaja en €l desarrollo de sistemas para
el acceso integrado a datos bioldgicos con una aproximacion de mediacion semantica.
La resolucion de heterogeneidades semanticas es esencia para la integracion de
informacion cuando se manejan datos complejos y cuando los usuarios y aplicaciones
provienen de distintas disciplinas.

Grupo de J. L. Oliver -- U. Granada

Este es un grupo interdisciplinar de bidlogos y fisicos que estudia el genoma desde la
perspectiva de los sistemas complejos. El grupo posee una sdlida reputacion como
desarrolladores de aplicaciones de segmentacién gendmica que permiten descomponer
un genoma en regiones de composicion homogénea (isocoras). La delimitacion precisa
de las fronteras entre isocoras es muy Util para la anotacion de genomas, aumentando
sensiblemente la eficiencia de los programas de prediccién computacional de genes y
otros elementos funcionales (islas CpG, promotores, elementos repetidos, frecuencia de
splicing aternativo, etc). Ademas, el grupo esta también interesado en las correlaciones
y en la estructura a gran escala del genoma, con la vista puesta en el andlisis de las
interacciones entre las partes que componen este sistema complejo. En ambas
vertientes, € grupo viene experimentando una creciente necesidad de recursos
computacionales distribuidos: por un lado estén procediendo a paralélizar antiguos
algoritmos secuenciales con el objeto de poder atacar en un tiempo razonable €l andlisis
y la comparacion de los genomas completos actualmente disponibles. Por otro lado, los
nuevos algoritmos gue estan disefiando son ya paraelos desde el principio, utilizando la
escasa infraestructura de computacién distribuida disponible actualmente. El grupo
mantiene colaboraciones con otros grupos, principalmente el Laboratorio de Evolucion
Molecular de la Stazione Zoologica Anton Dohrn de Népoles, dirigido por Giorgio
Bernardi, descubridor de las isocoras, y €l Dpto. de Fisica de la Universidad de Boston,
dirigido por Eugene H. Stanley, descubridor de las correlaciones de largo alcance en €l
ADN. Asimismo, mantiene una colaboracion muy estrecha desde hace afios con
Wentian Li, miembro del Instituto de Santa Fe, Nuevo México, para estudios de la
complgjidad. Finalmente, €l grupo tiene varias de sus aplicaciones disponibles en linea a
través de la web, habiéndose convertido su servidor en el nlcleo de larecién constituida
Red de Bioinformatica de Andalucia, por lo que precisan fuertes recursos para poder
ofrecer acceso a algoritmos distribuidos a un nimero creciente de usuarios.



Javier de las Rivas -- U. Salamanca, Centro de Investigacion del Cancer, CSIC

El interés de CIC en las tecnologias de procesamiento paralelo le ha llevado a

desarrollar entornos de produccion distribuidos sobre las maquinas del Centro, Ilegando

a convertirse en un prototipo de pruebas de la tecnologia de GridSystems. Las éreas de

aplicacion de mayor interés son:

- Mangjo de Datos de resultados de Gendmica, especialmente de datos derivados de
tecnologia Affymetrix.

- Célculo computacional sobre datos de expresion de microarrays gendémicos
aplicando herramientas y algoritmos con el paguete estadistico publico R.

- Cadculo computacional bioinformético, especiamente implementacion de
algoritmos tipo BLAST, Psi-BLAST, FASTA, HMM en entornos paralelos.

- Caculo computacional con paguetes de manejo biomolecular 3D: software de
visualizacion, software de docking, software de dindmica molecular.

Alfonso Valencia -- Grupo de disefio de proteinas, CNB, CSIC

El Grupo de Disefio de Proteinas es uno de los grupos mas representativos del pais, con
estrechas relaciones con muchos otros grupos de trabajo dentro y fuera de Espafia.
Desde hace afios trabagja sobre entornos paralelos con granjas linux, y més
recientemente con clusters Linux y HP/Tru64 y con un sistema Paracel BlastMachine de
20 procesadores. El grupo colabora con otras iniciativas Grid europeas (como UK-grid)
para poder correr algunos de los servicios que ofrece publicamente.

Ademas de € desarrollo de aplicaciones paraelas, € interés del grupo en tecnologias
Grid se basa en la posibilidad de ofrecer servicios avanzados que requieren computacion
pesada:

- Un metaservidor de estructuratridimimensional, llamado Libellula.

- Unsistemade célculo de las interacciones entre dos genomas, Ilamado ECID.

- Un sistema de agrupacion de secuencias en familias de proteinas, |lamado FUunCUT.

- Un gsistema de bases de datos para € andlisis de genomas completos, llamado
ORFandDB.

- Dos servicios de andlisis de abstracts de Medline, para encontrar los articulos
relacionados con |os genes proporcionados de entrada. Estos servicios son Geishay
HCAD.

Algunos de estos servicios son susceptibles de ser directamente integrados en entornos

Grid desde el primer momento, como Libellulay ECID, asociados ala granjade PC's, y
FunCUT, asociado tanto a la BlastMachine como lagranjade PC's.

Dpto. de Arquitectura de ordenadores, U. de Malaga

Este Departamento posée una larga tradicion de colaboracion con grupos de
investigacion en Ciencias de la Vida y Bioinformética, trabajando en la paralelizacion
de algoritmos pesados de andlisis de datos bioldgicos. El Dpto. ha realizado una fuerte
inversion en € desarrollo de aproximaciones basadas en multiprocesadores y
procesamiento paralelo en diversas areas. Sus lineas de trabajo bésicas son:

- Disefio de entornos paral el os de computacion -- arquitecturas distribuidas (Grid)
- Desarrollo de componentes software -- middleware
- Desarrollo de aplicaciones y paralelizacion de a goritmos.

En consecuencia, € interés es multiple, centrado principalmente en e desarrollo de
middleware y entornos paraelos, pero también en e desarrollo de aplicaciones y, en



tanto que usuarios y proveedores de acceso a las mismas, consumidores importantes de
fuertes recursos computacional es.

Servicio EMBnet/CNB

El Servicio EMBnet/CNB funciona como un servicio nacional a toda la comunidad
investigadora del pais, constituyendo el nodo espafiol de la Red Europea de Biologia
Molecular (EMBnet) desde hace més de una década. Desde su proyeccion internacional
mantiene estrechas relaciones con otras iniciativas Grid europeas y juega un papel
central en lapromocion y coordinacién deiniciativas Grid en Ciencias de laVida

Los intereses fundamentales del Servicio se centran en la provision de servicios de
computo cientifico a usuario final investigador, la asistencia en € uso de las
herramientas, laformaciony el apoyo a desarrollo de aplicaciones.

La demanda de herramientas con ata demanda de prestaciones por parte de los usuarios
empieza a notarse ya, y a medida que las nuevas técnicas experimental es se popularicen
y extiendan es de prever un cambio consecuente: por un lado un incremento en el
nimero de usuarios, y por otro, la incorporacion de nuevos métodos de andlisis
altamente exigentes desarrollados por grupos de Bioinformética como los expuestos en
éste documento.

En este sentido, es de notar que las herramientas desarrolladas en grupos de
investigacion suelen precisar una elaboracion posterior parafacilitar su uso e integrarlas
con las demas aplicaciones que requiere el usuario. El uso de aplicaciones disefiadas
para Grid requerira un esfuerzo importante para elaborar portales de acceso uniformes e
integrar herramientas dispares en un entorno comodo a investigador.

Finamente e servicio congtituye un punto de referencia y apoyo para los
desarrolladores de Bioinformatica. En este sentido se ha solicitado en el proyecto
EGEE a la UE la asignacion de dos ingenieros para proporcionar un servicio de
formacién, asesoria, soporte y adaptacion de aplicaciones a entornos Grid que se
ofrecera a la comunidad bioinformatica a nivel europeo que seria deseable incrementar
con especialistas dedicados a apoyar especificamente ala comunidad espafiola.

Estalista no pretende ser exhaustiva, otras instituciones (p. . € Instituto Cavanilles de
Biodiversidad y Biologia Evolutiva Dept. de Genetica / Serv. Bioinformatica,
Universitat de Vaencia, e Institut de Biotecnologiai Biomedicina Vicent Villar Palasi,
UAB, d Instituto de Investigaciones Biomédicas del CSIC, etc..) y grupos (p. g €
grupo de Guillermo Thode en la U. Maaga) han expresado su interés y apoyo por una
iniciativa de e-Ciencia para Ciencias de la Vida, bien como una extension natural de sus
recursos en cluster existentes, bien como consumidores de recursos avanzados de
computacién a distintos niveles.

3.5.4 Transferencia de Tecnologia, Visibilidad y Difusion de Proyectos

Muchos de los grupos mencionados han demostrado ya su capacidad para transferir los
resultados de su trabgjo a otras entidades y generar patentes y productos comerciales, e
incluso paraformar el germen de empresas de nueva creacion.

El creciente interés de la Biotecnologia depende en buena medida para su éxito de la
existencia de herramientas analiticas capaces de procesar las ingentes cantidades de
informacion que se estdn generando. En estos momentos existe una gran escasez de
aplicaciones, por lo que los proyectos enumerados son en su mayoria de gran interés
tanto académico como comercia si pueden ser llevados a buen término. Esta es una
razon mas para fundamentar laimportancia de la instauracion de unainiciativa Grid: su
presencia permitira el desarrollo de aplicaciones necesarias y competitivas y reducira



nuestra dependencia tecnol égica de grupos y empresas extranjeros.

El interés por las herramientas que hay que desarrollar procede de su utilidad y conlleva
una repercusion importante: las aplicaciones desarrolladas deberan ser soportadas y
mantenidas para su uso en produccion. Este mantenimiento a no ser un trabajo de
investigacion no puede ser financiado con cargo a los presupuestos de investigacion, o
gue tiene dos efectos notables:

Por un lado supone un incremento en la relevancia de los servicios de apoyo a la
investigacion (como es el caso de EMBnet/CNB, que actla como punto de referencia
para otros servicios) en e papel de formacion del usuario final, apoyo y asesoria
técnica.

Por otro lado supone la necesidad de encontrar una entidad que pueda garantizar €l
mantenimiento y mejora progresivos de las aplicaciones mas rel evantes y populares, un
papel en el que lalabor empresarial es fundamental.

En resumen, para que las iniciativas de desarrollo en Ciencias de la Vida tengan éxito en
el futuro préximo hacen falta herramientas que aln hay que desarrollar y paralas cuales
resulta necesario disponer de una infraestructura de e-Ciencia. Para que esta iniciativa
tenga éxito es preciso garantizar la transferencia de conocimientos y tecnologia en
varias direcciones:

- transmision de experiencia y conocimientos de desarrollo paralelo a los
desarrolladores desde servicios de referencia y otros grupos de desarrollo

- transmision de software desarrollado a servicios y empresas, junto con el
conaocimiento preciso para explotarlo y mantenerlo

- transmision del conocimiento de explotacion y asesoria a usuario final desde
Servicios y empresas de apoyo.

Para garantizar estos procesos de comunicacion conviene aumentar |0s intercambios que
ocurren naturalmente con la dotacion de recursos par la realizacién de reuniones y
congresos que permitan el libre intercambio de ideas e informacion entre grupos,
servicios y empresas (como por g emplo las reuniones anuales de las Redes Tematicas),
actividades de diseminacion (como la creacion de un portal WWW de referencia) asi
como la realizacidn de cursos de formacion para desarrolladores y cursos en € uso de
aplicaciones para usuarios, y sobre todo, actividades de coordinacion general de las
iniciativas através de uno o mas coordinadores.



3.6 Area de Quimica Computacional

La Quimica Computaciona consiste en la modelizacion cuantitativa de fendmenos de
interés quimico usando métodos y técnicas computacionales. Las lineas més relevantes
inmersas en este area son:

- Descripcion cuantica molecular (englobando la tradicional Quimica Cuantica):
Estructura electrénica, movimiento nuclear, reactividad quimica, caracterizacion
molecular, espectroscopia electrénica y roto-vibracional, semejanza molecular
cuantica.

- Dinadmica molecular (Resolucion de las ecuaciones del movimiento de sistemas
moleculares con aproximaciones cuasiclasicas, semi-clésicas o cuanticas): Dindmica
de reacciones, célculo de secciones eficaces de reaccion, reactividad quimica.

- Mecanica molecular (Aplicacion de la mecanica clasica con potenciaes
interatdmicos adecuadamente parametrizados): Estructura 3D de macromoléculas,
interacciones ligandoreceptor

Los métodos y técnicas de la Quimica Computacional se aplican (entre otras

posibilidades) a:

- Prediccion einterpretacion de estructuras molecul ares.

- Modelizacion de reacciones quimicas.

- Prediccion einterpretacion de espectros electronicos y rotovibracional es.

- ldentificacion de especies en € espacio interestelar por medio de sus patrones roto-
vibracionales.

- Modelizacion de reacciones complejas en modelos de quimica atmosférica, de
combustion de hidrocarburos, o de nubes interestel ares.

- Molecular docking entre ligandos bioactivos y sus receptores macromolecul ares.
- Disefio de novo de ligandos bioactivos.
- Estudios de estado solido.

3.6.1 Motivacion y Necesidades

Existe una importante necesidad de recursos para computacién de ato rendimiento, que
permitan una optimizacion de recursos hardware y software existentes. Ademés la
posibilidad de crear organizaciones virtuales resulta muy adecuada para la aglutinar y
coordinar €l acceso a los recursos para la resolucion de los grandes problemas del area.
Ademés, €l acceso a Grid permitiria abordar nuevos problemas de mayor compl gjidad.

3.6.2 Casos de uso

En e &ea de Computacion de ato rendimiento se han identificado las siguientes
necesidades:

- Necesidad de atas exigencias computacional es en cuanto a potencia de célculo, y en
algunos casos en cuanto a espacio en disco (como en problemas de estructura
electronica).

- Utilizacion de herramientas ya paralelizadas. Se sacaria partido de su instalacién en
el entorno grid, pero la heterogeneidad inherente en el sistemay su paralelizacion,
obedeciendo a un paradigma de paraelizacion fina, limitaria su uso a nivel de los
sistemas multiprocesadores (incluyendo cluster de computadores) integrados en el
grid. Ejemplos de estas herramientas son los paguetes de estructura electronica



Gamess, NorthWest Chem o Siesta.

Por otro lado se persigue la optimizacion de recursos hardware y software existentes,
dado

- Los recursos computacionales no se utilizan al 100% el 100% del tiempo.

- Un grid con un alto numero de nodos proporciona una gran cantidad de recursos
libresalo largo del tiempo, tantos més cuanto mayor es € grid.

- El entorno grid, por lo tanto, permitiria abordar €l tratamiento de problemas con ata
exigencia en recursos computacionales a grupos muy capacitados pero con
insuficiente infraestructura propia.

3.6.2.1 Grupos Participantes
A continuacion se citan algunos de los grupos més relevantes en e area:

- Grupo de Quimica Computacional y Computacién de Alto Rendimiento de la
Universidad de Castilla-La Mancha (Camelia Mufioz Caro, Alfonso Nifio Ramos,
Sebastian Reyes Avila)

- Grupo de Dinamica Molecular de Reacciones Quimicas de la Universidad del Pais
Vasco (Ernesto Garcia Para, Maite Martinez Gonzé ez)

- Departamento de Quimica-Fisica, Universidad de Vaencia (Radl Crespo Crespo)

3.6.3 Middleware actual y especifico

Ademas del desarrollo de aplicaciones piloto, existe una necesidad de herramientas
middleware para:

- Permitir la creacion de portales web personalizados para cada organizacion virtual
(como e GridPort toolkit de NPACI) .

- Programacion paralela sobre € grid, con la ayuda de herramientas como GRID
superscalar y GridWay.
- Adecuacion a estado dindmico del sistema (sistemas autoadaptativos)

o Monitorizacion dindmica de trabgos, recuperacion automética de fallos,
recopilacion automatica de resultados parciadles en e grid, integracion y
andlisis automatico de los mismos.

o Punto clave de los nuevos modelos. Generacién de grandes cantidades de

informacion sobre el grid que debe ser transferida, filtrada, interpretada y
organizada de forma automética.

3.6.4 Proyectos piloto

La utilizacion de Grid en este ambito no sdlo permitiria compartir recursos sino
cohesionar a la comunidad cientifica. Por un lado, seria deseable la creacion de
organizaciones virtuales, con € objetivo de hacer disponible un entorno virtual que
permita la colaboracion de grupos con similares lineas de investigacion. De esta forma
se obtendria mayor eficaciay difusién de los esfuerzos individuales a integrarse en una
base de conocimiento comun y una mayor facilidad para la organizacion de proyectos
coordinados a nivel nacional y europeo.

En lo referente a nuevos problemas de alta complejidad, potenciales proyectos pilotos
son:

- Nuevos problemas complegos exigen € desarrollo de nuevas herramientas de
modelizacion.

- La programacion sobre paralelismo grueso saca partido de la estructura granular y



heterogénea del grid. Ejemplos de aplicacion:
o Exploracién de hipersuperficies de energia potencia para dinamica molecular,
reactividad quimica o estructura roto-vibracional .
o Cdculo detrayectorias en dinamica de reacciones.

3.6.5 Conclusiones
Finalmente, se pueden resumir las acciones arealizar en |os siguientes pasos:

Desarrollo de prototipos de herramientas en paralelismo grueso pararealizar pruebas
de carga reales sobre un entorno grid.

Para los casos anteriores, desarrollo de los modelos tedricos de rendimiento del
sistema. Estos modelos serian de utilidad para el andlisis de los resultados obtenidos
y laplanificacion de tareas.

Integracion de varios grupos de investigacion en un modelo de organizacion virtual .
El punto clave seria la modelizacion de una base de informacion comun de la
organizacion (consideraciones de autenticacion, duplicidad de informacion vy
procesos de actualizacion).

Desarrollo de un prototipo modelo de portal web que actle de interfaz transparente
entre los usuarios de la organizacion virtual y los recursos del sistema.



3.7 Area tematica de sistemas complejos

3.7.1 Motivacion de un entorno Grid

3.7.1.1 Necesidades computacionales en el estudio de sistemas compl g os.

No existe una definicion precisa de sistemas compleos pero por este tipo de sistemas se
suelen entender aquellos en los que la dindmica esta gobernada por ecuaciones no
lineales presentando comportamientos cadticos, a menudo de alta dimensionalidad.
Estos sistemas pueden estar formados por muchos elementos en interaccion y es
caracteristico que el comportamiento del sistema global trascienda las expectativas
generadas por lainferencia directa a partir de los comportamientos individuales.

Tipicamente este comportamiento cooperativo emergente viene condicionado més por
caracteristicas globales del sistema, como son sus simetrias, dimensionalidad, topologia
de lainteraccion entre componentes, ... que por la dinamicaindividual.

Por ello sistemas pertenecientes a &reas de conocimiento diversas como es el caso de
sistemas hidrodindmicos, sistemas épticos no lineales, medios granulares, sistemas y
circuitos electronicos, sistemas optoelectrénicos, reacciones quimicas, sistemas
biol6gicos, redes de comunicacion, ... pueden mostrar dinamicas globales, e
intestabilidades parecidas. Surge entonces de forma natural la pretension de intentar
comprender este tipo de fenomenologias en su conjunto, intentando extraer
comportamientos universales que puedan ser luego aplicados a otros sistemas parecidos.

Es por tanto esta una ciencia interdisciplinar que desde su propia definicion de objetivos
pretende romper con las divisones que tradicionamente separan y delimitan las
diversas areas de conocimiento y que aspira a tender puentes por los que ideas de
disciplinas dispares circulen de forma fluida y beneficien a desarrollo de cada
disciplina especifica.

Dentro de este contexto, la computacién juega un papel critico en la comprension de los
fendmenos emergentes globales. Dada |la naturaleza no lineal y la complegjidad de la
dindmica en muchos casos sblo la computacioén numérica intensiva es capaz de aportar
luz sobre comportamientos a gran escala. La dependencia espacia tipicamente presente
en estos sistemas asi como la necesidad de abordar comportamientos a escalas de
tiempo muy diversas supone un reto computacional importante. Movimientos de
interfases, frentes o ondas de choque o formacion de voértices, estructuras localizadas o
solitones en sistemas extendidos requieren por gemplo de una elevada resolucion
espacia al tiempo que € estudio de la dindmica de estas estructuras a gran escalay su
interaccion con otras estructuras similares requieren sistemas de gran tamafio. Y s se
quiere entender el comportamiento global, no basta con integrar las ecuaciones
dinamicas para un valor dado de los parametros. Lo crucia es el conocimiento de las
inestabilidades y bifurcaciones que surgen a cambiar los parametros de control del
sistema.

Por otro lado no existe € sistema complgjo prototipico como tal ni por tanto un
programa valido para el estudio de los comportamientos cooperativos en cualquier
sistema complgo. La diversidad subyacente en esta ciencia ha motivado descripciones
en términos diversos, desde mapas acoplados a ecuaciones en derivadas parciales,
pasando por ecuaciones diferenciales estocasticas. Y es que si bien e comportamiento
emergente global puede ser comun, € modelaje numérico de cada sistema particular
tiene que ser adecuado y realista parael mismo si se quiere cumplir con la pretension de



ayudar a desarrollo de la ciencia en disciplinas especificas y en el abordaje problemas
concretos.

3.7.1.2 Justificacion del GRID como solucién

Son muchos los grupos cientificos en distintas partes del mundo trabajando en este tipo
de problemas. Para ello solo basta con ver e crecimiento experimentado en los Ultimos
anos por una revista netamente interdisciplinar y enfocada hacia este tipo de sistemas
como es Physical Review E. A pesar de ello no existe una base comin de aplicaciones a
fin de realizar el modelgje de los distintos sistemas. Ademas la potencia computacional
de los distintos grupos de investigacion suele ser siempre limitada y en muchos casos
insuficiente para abordar los problemas mas complejos o explorar en detalle el espacio
de parametros. El GRID se presenta entonces como una solucion dado que:

a) En un entorno GRID se podrian crear y compartir aplicaciones de tipo genera
gue pudiesen ser utilizadas por distintos grupos de investigacion en el estudio de
ciertos tipos de comportamientos.

b) El entorno GRID permitiria desarrollar de forma eficiente célculos intensivos o
repetitivos, como es e caso de exploracion del espacio de parametros,
permitiendo el aprovechamiento a méaximo de los recursos computacionales
existentes en distintos centros.

c) Los datos generados en bruto podrian pasar a formar parte de una base de datos
distribuida a fin de facilitar su intercambio y acceso tanto por parte de grupos
propiamente dedicados a estudio de sistemas complejos, como por parte de
grupos dedicados al estudio de sistemas especificos, los cuales podrian utilizar
esos datos para andlisis, visualizacion o comparacion con otros resultados.

3.7.2 Desarrollo previsto de middleware especifico

Como ya se ha dicho €l estudio de la dinamica de sistemas complgjos puede hacerse en
base a diversos tipos de modelos cuya implementacién computacional tiene a su vez
requerimientos muy diversos. A pesar de ello ciertos componentes parecen ser
claramente necesarios como serian:

e Modulos de interfaz que permitiesen a los usuarios definir el modelo concreto a
estudiar y el rango de pardmetros en los que se quiere estudiar ese modelo.
e Modulos de calculo que permitiesen la integracion numeérica de las ecuaciones
diferenciales 0 € andlisis de estabilidad mediante procedi mientos semianaliticos.
e Moddulos de visuadizacion y andlisis de datos. Tipicamente, la gran cantidad de
datos generados imposibilita su interpretacion directa. La visualizacion y e
tratamiento de estos datos son por tanto herramientas imprescindibles en la
comprension de la dinamica
El desarrollo de distintos proyectos piloto y € interés despertado en la propia
comunidad cientifica en las aplicaciones a sistemas concretos indicaran en que direccion
es més adecuado perfilar los componentes.

3.7.3 Casos de Uso y Proyectos Piloto

3.7.3.1 UseCases
Es esta area cabe distinguir distintos tipos de procesos.

3.7.3.1.1 Procesos que requieren computacion de altas prestaciones.



En este tipo de procesos entrarian |as simulaciones numeéricas de la dindmica cadtica en
sistemas con dependencia en 2 o 3 dimensiones espaciales, en especia aquellos en los
gue se requiere la descripcion simulténea de escalas espaciales muy diversas. Tipicos
gjemplos podrian ser la descripcion de distintos régimenes de caos espacio-temporal en
ecuaciones prototipicas (Ginzburg-Landau, Swift-Hohenberg) o en modelos de sistemas
concretos (formacion de estructuras e inestabilidades en reacciones quimicas o en
sistemas Opticos no lineales, fendmenos de turbulencia...).

3.7.3.1.2 Procesos en los que se requiere alta productividad.

Este es € caso de la exploracion en el espacio de parametros de la dinamica que
presentan distintos modelos. Ello permite identificar |as inestabilidades que dan lugar a
la formacidn de estructuras espaciales por rotura esponténea de simetria, las estructuras
emergentes de esta inestabilidad y en algunos casos determinar inestabilidades
subsecuentes de estas estructuras. EI GRID proporcionaria acceso a recursos remotos
gue permitirian la gecucion simultdnea de muchas de estas ssimulaciones a mismo
tiempo que se minimiza el tiempo muerto de esos recursos.

3.7.3.1.3 Acceso a grandes volumenes de datos compartidos.

L os dos procesos anteriores serian los basicos en la primera etapa de funcionamiento de
un GRID en sistemas complejos. A partir de la experiencia adquirida se podria abordar
el punto c) descrito en el apartado 1.2, es decir, la constituciéon de una base de datos
distribuida con los resultados en bruto obtenidos en simulaciones intensivas, |os cuales
podrian ser utilizados para visualizacion y andlisis por diversos grupos cientificos. Para
ello seria necesario adoptar unos criterios bésicos en la forma de almacenamiento de
estos datos asi como proveer de herramientas especificas que facilitasen su consulta por
parte de grupos cientificos trabajando en areas especificas.

3.7.3.2 Proyectospiloto

Los proyectos piloto de més facil implementacion son aguellos relacionados con €l
punto b) desarrollado en el apartado 1.2, es decir las simulaciones numéricas en
aguellos casos en los que se pretende explorar la dindmica para distintos valores de los
parametros. Es ese contexto surgen dos tipos de célculos: los tradicionales calculos de
integracion numérica de las ecuaciones de evolucion dindmica y los potentes métodos
semianaliticos que permiten el andlisis riguroso de estabilidad en soluciones conocidas
solo numéricamente.

Proyectos involucrando computacién de atas prestaciones requieren de una velocidad
de comunicacién entre ordenadores mucho mas elevada de la que parece ser disponible
en estos momentos, por lo que & calculo paralelo en maguinas localizadas en distintos
lugares se desarrollaria mas adelante en funcion de las disponibilidades. En cualquier
caso € GRID puede facilitar el acceso a este tipo de maguinas a investigadores
localizados en distintas partes del mundo.

3.7.4 Transferencia de tecnologia visibilidad y difusion de proyectos.

La clara interdisciplinaridad de este programa de e-Ciencia |lo hace abierto a un gran
nimero de interacciones con otras ramas del mundo cientifico, la empresay |a sociedad
en genera, por lo que la difusion de los conocimientos adquiridos tanto en la
elaboracion del programa como en los resultados cientificos que pueda dar es de gran
importancia.



Para que esta difusion de conocimientos se dé propondriamos la creacion de sitios web,
listas de correo, foros de discusion y entornos colaborativos en los que tanto
profesionales como personas simplemente interesadas pudieran acceder al conocimiento
de gue es objeto la ciencia de | os sistemas compl g os.



