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Resumen

El Grupo de Investigacion en Redes, Informacion y Distribucion - GRID en asocio con el
Grupo de Investigacion en Fisicoquimica Ambiental y Computacional - GIFAC ambos de
la Universidad del Quindio, identificaron la necesidad conjunta de formular un trabagjo
de grado en modalidad de investigacion, cuyo objetivo principal se centra en realizar
un acercamiento desde la Computacion de Alto Desempeno (HPC por su sigla eninglés,
High Performance Computing) aplicado a calculos de quimica mecano cuantica.

El entorno problémico abordado en la investigacion se enfoca en el grupo de
investigacion GIFAC, quienes mediante el uso del programa ORCA, realizan calculos a
nivel Ab-initio y DFT, de sistemas moleculares que demandan tiempo, a tal punto que la
obtencion de resultados se puede tardar dias e incluso meses.

La cantidad de tiempo computacional empleado para la generacion de resultados de
valor es debido a diversos factores, entre ellos se destaca la complejidad de los
algoritmos utilizados, las limitaciones fisicas de la infraestructura computacional, ademas
de la ineficiencia en las técnicas computacionales inherentes a la ejecucion
computacional misma. Sin importar la razon, la tardanza en la obtencion de resultados
es para el grupo de investigacion GIFAC una situacion desventajosa que retfrasa el
andlisis de informacion y la respectiva toma de decisiones. La situacion descrita
representa una oportunidad para la realizacion de un trabagjo interdisciplinar, mediante
la aplicacion de HPC, de tal forma que se propicie la reduccion de los tiempos de
procesamiento utilizados en este tipo de calculos.

La expectativa de solucion a la problematica se centra en la implementacion de un
cluster de procesamiento paralelo de bajo costo e implementado con tecnologias libres
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y/o abiertas que permitan obtener el mayor aprovechamiento de los recursos hardware
existentes al interior de los grupos de investigacion participes del proyecto.

Palabras clave: HPC; computo paralelo; quimica cuantica

Abstract

The Investigation Group about Nets, Information and Distribution - IGNID in association
with the Physicochemical Environment and Computational Investigation Group - PECIG,
both from the University of Quindio, they identified the necessity of working together in a
project in the investigation modality. The main objective is to focus on a HPC (High
performance computing) approach applied to the mechano-quantum chemistry.

The main problem is focus on the investigation group PECIG, those using the ORCA
software, perform calculations at the level Ab- initio and DFIT, molecular systems that
demands time, fo the point that obtaining results can fake days or even months.

The amount of computational time reserved to generate results of value is due fo various
factors, including itself emphasizes the complexity of the algorithms used, the physical
limitations of computational Infrastructure, in addition to the inherent inefficiency in
computational techniques in the same performance. No matter the reason, the delay in
obtaining results is a disadvantage for investigation group PECIG because of the analysis
of information and respective decision-making. This situation permits an opportunity for
the realization of an inferdisciplinary work, through the application of HPC, so it could exist
a reduction of processing time used in these types of calculus.

The solution expected to the problem focuses on the implementation of a cluster of
parallel processing low cost and Implemented with Free and open Technologies which
could achieve the better use of existing hardware resources within investigation groups
participating in this project.

Keywords: HPC; parallel computing, quantum chemistry

1. Introduccion

La Computacion de Alfo Desempeno se encuentra asociada generalmente con la
supercomputacion o el uso de supercomputadoras, por ende, son leéxicos que tienen el
mismo significado. El supercomputo hace uso de una tecnica indispensable para que se
genere un alto rendimiento, conocida como computacion paralela o procesamiento
paralelo, la cual, consiste en acelerar la ejecucion de un programa mediante su division
en fragmentos que pueden ser procesados simultGneamente, cada uno en un
procesador, agrupando computadores independientes de forma que la imagen de
estos hacia el usuario final sea la de un Unico computador (lberico Hidalgo, 2009; Reyes
& Jiménez, 2003).
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El grupo de investigacion GIFAC realiza investigaciones en las cuales utiliza métodos Ab-
initio y DFT. Este tipo de métodos requiere alta capacidad de recursos computacionales,
especialmente memoria y procesamiento. A raiz de esta situacion, el grupo de
investigacion GRID propuso la formulacion del frabajo de grado aqui presentado, cuya
redlizacion beneficia al grupo de investigacion GIFAC, mediante la aplicacion de
técnicas de Computacion de Alto Desempeno que propiciaran la reduccion en los
fiempos de ejecucion de las simulaciones computacionales.

El abordaje de la problematica se llevo a cabo haciendo uso de una técnica de
supercomputo denominada cluster. Esta técnica, como la define el Dr. Thomas Sterling
en la investigacion de Hernandez Vazquez (2005), es una clase de arquitectura de
computador paralelo que se basa en unir maquinas independientes y cooperativas
integradas por medio de redes de inferconexion, para proveer un sistema coordinado
capaz de procesar una carga.

En la realizacion de este proyecto, esimportante destacar el trabajo interdisciplinar entre
los grupos de investigacion implicados, por medio de la cual se llega a una solucion que
beneficia la investigacion en quimica mecano-cuantica computacional, dado que
presenta una alternativa de mejora en el rendimiento del tiempo de ejecucion de las
simulaciones redlizadas con el software ORCA, ampliamente utilizado por la comunidad
cientifica.

2. Descripcion del problema

El grupo de investigacion GIFAC de la Universidad del Quindio readliza estudios
moleculares con diferentes métodos de quimica mecano-cuantica, por medio del
soffware ORCA. Dependiendo de las moléculas que se deseen simular, ORCA tarda
lapsos de fiempo que van desde dias hasta meses, para entregar resulfados. La duracion
del proceso que realiza el software para obtener un resultado, se debe entre otros
factores a la complejidad de los calculos que ejecuta el algoritmo y a la eficiencia en
las técnicas inherentes a la ejecucion de procesos computacionales. Es precisamente
este Ultimo aspecto, el que se evidencia una necesidad para establecer buenas
practicas en la ejecucion de tecnicas computacionales, que permitan entregar tiempos
menores en la realizacion de las simulaciones de quimica para el grupo de investigacion
GIFAC.

3. Objetivos

3.1. General
Aplicar Computacion de Alto Desempeno para calculos de quimica mecano-
cuantica realizados por el grupo de investigacion GIFAC.

3.2. Especificos

e l|dentificar necesidades relacionadas en Computacion de Alto Desempeno para
la ejecucion simulada de procesos moleculares en quimica mecano-cudntica,
realizada por el grupo de investigacion GIFAC.
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o Determinar practicas tecnologicas de Computacion de Alfo Desempeno que
favorezcan la ejecucion simulada de procesos moleculares en quimica mecano-
cuantica segun las necesidades identificadas en el grupo de investigacion GIFAC.

o Especificar un procedimiento para la aplicacion de practicas de Computacion
de Alto Desempeno en la ejecucion simulada de procesos moleculares en
quimica mecano-cuantica en el grupo de investigacion GIFAC.

e Redlizar una implementacion del procedimiento, aplicando practicas de
Computacion de Alto Desempeno en la ejecucion de calculos mecano-
cuanticos, desarrollados por el grupo de investigacion GIFAC.

e Evaluar la implementacion mediante la realizacion de calculos mecano-
cuanticos en la ejecucion simulada de procesos moleculares para el grupo de
investigacion GIFAC

4. Justificacion

Dentro de la quimica computacional se desarrollan calculos mediante Ab-initio y DFT,
que son un grupo de métodos en los que se trata de resolver la ecuacion de Schrodinger
para sistemas de varios atomos. El grupo de investigacion GIFAC realiza investigaciones
en las cuales ufiliza dichos métodos. Este tipo de calculos requieren alta capacidad de
recursos computacionales, especialmente memoria y procesamiento. Por tanto, los
estudios moleculares llevados a cabo por el grupo de investigacion GIFAC, son ideales
para la utilizacion de entornos con aplicacion de Computacion de Alto Desempeno
(HPC) donde se requiere el uso de practicas tecnologicas para mejorar tiempos de
ejecucion de los procesos computacionales (Aliseda Casado, 2011).

En este sentido, el presente trabajo de grado es importfante para el grupo de
investigacion GIFAC y el grupo de investigacion GRID, dado que genera una dindmica
de trabajo interdisciplinar, ademas de centrarse en el analisis de necesidades para llevar
a cabo la ejecucion simulada de procesos moleculares en quimica mecano-cudntica
computacional.

Los beneficios proyectados tras la realizacion del proyecto son:

e Permitir una perspectiva clara acerca de la paralelizacion automatica de
algoritmos con fecnologias de Computacion de Alto Desempeno (HPC), ademas,
impactar futuras formulaciones de proyectos de investigacion y frabagjos de grado
para estudiantes interesados en el tema.

e Reducir el tiempo empleado en los cdalculos realizados sobre procesos
moleculares, aprovechando potencialmente los recursos de la maquina.

e Favorecer procesos claves de andlisis de resultados y toma de decisiones para
acelerar las conclusiones sobre las practicas desarrolladas por el grupo de
investigacion GIFAC con relacion a la ejecucion simulada de procesos
moleculares en quimica mecano-cuantica.

e Mejorar la percepcion del usuario sobre el comportamiento general del sistema
utilizado para la ejecucion de las simulaciones debido a la disminucion de los
tiempos de respuesta.
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5. Marco Tebrico
5.1. HPC (High Performance Computing)

La Computacion de Alto Desempeno, ampliamente conocida como HCP (por su
sigla en inglés, High Performance Computing) es cualquier tecnica computacional
que soluciona un problema grande de forma mas rapida que usando posibles
sistemas simples. Se apoya en tecnologias computacionales como clusteres,
computacion paralela, computacion distribuida, computacion Grid, procesadores
de alto rendimiento, entre otros (Larrazabal, 2014).

5.2. Procesamiento paralelo o computacion paralela

De acuerdo con Ibérico Hidalgo (2009), la computacion paralela consiste en agrupar
computadores independientes de forma que laimagen de éstos hacia el usuario final
sea la de un Unico computador cuyas propiedades, en la medida de lo posible, es la
suma de las prestaciones de los equipos que formen el sistema paralelo. Esta
agrupacion de computadores tiene como objetivo realizar una tarea o proceso
computacionalmente intensivo, y para ello, la tarea necesita ser descompuesta en
distintas subtareas independientes, debiendo redireccionar cada una de éstas hacia
un computador asociado al proyecto, el cual fenga los recursos necesarios para la
resolucion de las mismas. A medida que las subtareas sean completadas por cada
uno de los computadores, se centralizan en uno de ellos para formar la tarea inicial,
obteniendo el resultado en un tiempo mucho menor si es que se realizara en un solo
computador (p. 26).

El procesamiento paralelo puede existir en muchos niveles software y hardware, la
Figura 1 muestra las diferentes tecnicas de supercomputo que pueden ser aplicadas
para diferentes niveles de paralelismo:
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Figura 1.Tipos de paralelismo.
Fuente: (Instituto Politécnico Nacional, 2014).
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5.3. Cluster o agrupamiento de nodos

La siguiente definicion se presenta de una cita en la investigacion de Rodriguez et all.
(2009), la cual enmarca el lineamiento del presente proyecto, asi:

*Un cluster es la variacion de bajo precio de un mulfiprocesador masivamente
paralelo (miles de procesadores, memoria distribuida, red de baja latencia), con las
siguientes diferencias: cada nodo es una maquina quizas sin algo del hardware
(monitor, teclado, mouse, etc.), el nodo podria ser SMP o PC. Los nodos se conectan
por una red de bajo precio como Ethernet o ATM aunque en clusteres comerciales
se pueden usar fecnologias de red propias. El interfaz de red no estad muy acoplado
al bus I/O. Todos los nodos tienen disco local. Cada nodo tiene un sistema operativo
UNIX con una capa de software para soportar todas las caracteristicas del cluster”.

Estos sistemas multicomputador pueden ser de tres tipos fundamentalmente: clusteres
de Alto Desempeno (HP por su sigla en inglés, High Performance); clusteres de Alta
Disponibilidad (HA por su sigla en inglées, High Availability); y por Ultimo, clUsteres de
Alta Confiabilidad (HR por su sigla en inglés, High Reliability).

6. Metodologia

La metodologia de este proyecto se situa en la Investigacion Tecnologica en Ciencias
de la Ingenieria, propuesta por Sonia Dalila Rios en su liboro Metodologia de la
Investigacion Tecnologica, publicado en 1998; en la cual se propone iniciar recopilando
informacion bibliografica alrededor de los cluster de procesamiento. Continuando con
un estudio para recolectar la informacion donde se identifican necesidades vy
oportunidades en la ejecucion de calculos cientificos para quimica mecano-cuantica
realizados por el grupo de investigacion GIFAC. Posteriormente, se analizan y determinan
caracteristicas distintivas para disenar el cluster de procesamiento que permita dar
respuesta a las necesidades del grupo de investigacion GIFAC, adaptando procesos y
procedimientos de acuerdo a estandares y buenas practicas computacionales. Al
finalizar, se planea la implementacion del cluster disehado ufilizando la infraestructura
disponible en el grupo de investigacion GIFAC.

7. Resultados

En el cluster de procesamiento implementado se realizaron ejecuciones simuladas para
el andlisis de un fipo de moléculas denominadas chalconas. El tipo de moléculas a
simular se eligid de acuerdo con los estudios que realiza el grupo de investigacion GIFAC.
A continuacion, se describen los resultados obtenidos en el andlisis de dos moléculas tipo
chalcona, con referencia al fiempo de ejecucion de las simulaciones, utilizando
diferente nUmero de procesadores del cluster.

Enlas tablas 1y 2 se pueden observar los tiempos de procesamiento (en minutos), de las
ejecuciones simuladas de moléculas tipo chalconas, las cuales se presentan como
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chalcona 1y chalcona 2; de igual forma se relaciona la cantidad de nucleos utilizados
en la ejecucion de las simulaciones en el cluster. En la columna final de las tablas se
muestra la ganancia de tiempo que se tiene al hacer uso de este cluster.

Para la ejecucion simulada de la chalcona 1 (Tabla 1) se tiene como referencia una
mMmaquina que posee 4 nucleos de procesamiento. Para la chalcona 2 (Tabla 2) se
ejecutd la simulacion inicialmente haciendo uso del cluster compuesto por 3 maquinas,
cada una con 4 nucleos, teniendo asi un total de 12 nucleos de procesamiento.

Tiem Ganancia Ganancia
s [minutf:ns',l de tiempo Procesadores t:i:m] de
4 434 0% tiempo
12 | 167 | 6152% 12 1030 0%
18 174 | 59,90% 15 979 4,95%
30 143 67,05% 30 725 29,61%
Tabla 1. Diferencias de tiempo de ejecucion Tabla 2. Diferencias de tiempo de ejecucion
Chalcona 1. Chalcona 2.

Las figuras 2 y 3 muestran los resultados relacionados con los tiempos de ejecucion
obtenidos en la simulacion de moléculas tipo Chalcona.

Analisis de Molécula
Tipo Chalcona

Analisis de Molécula
Tipo Chalcona

=

(]
I

PROCESADORES

Figura 2. Tiempos de ejecucion Figura 3. Tiempos de ejecucion
Chaicona 1 Chalcona 2

Los tiempos de ejecucion alcanzados con la molecula Chalcona 1, evidencian una
disminucion significativa del 67,05%; pasando de 7 horas con 14 minutos a 2 horas con
23 minutfos realizando ejecuciones en la maquina de referencia y el cluster con 30
nucleos respectivamente. De igual forma, para la molécula Chalcona 2, utilizando los
mismos elementos tecnologicos, los tiempos de ejecucion alcanzados tambien
evidencian una disminucion correspondiente al 29,61%; pasando de 17 horas con 10
minutos a 12 horas con 05 minutos.
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La Figura 4 presenta una evidencia de la implementacion del cluster en el cual se realizd
la ejecucion simulada de las moléculas fipo chalcona. A través de la herramienta Htop,
los monitores de las maquinas muestran el procesamiento que cada uno de los nucleos
esta realizando. Dicho proceso fue readlizado en el laboratorio de computo en la
Facultad de Ingenieria de la Universidad del Quindio.

Figura 4. Implementacion del Cluster HP en la Facultad de Ingenieria de la Universidad del Quindio.

Debido a los resulfados presentados, fue posible implantar practicas en la utilizacion de
tfecnologias de computacion de alto desempeno, que permitieron mejorar la ejecucion
de simulaciones en quimica mecano-cuantica realizadas por el grupo de investigacion
GIFAC.

Oftro resultado para destacar es el trabagjo interdisciplinar realizado entre los grupos de
investigacion GRID y GIFAC, logrando en este caso particular el fortalecimiento del
frabajo en equipo y sentando las bases para la construccion de redes internas de
cooperacion para la investigacion en la Universidad del Quindio.
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8. Conclusion

Con el desarrollo de esta investigacion se puede demostrar la utilidad que tiene la
computacion paralela, teniendo como resultado la disponibilidad continua de un cluster
utilizado para reducir el tiempo en las ejecuciones simuladas de procesos moleculares,
realizadas por el grupo de investigacion GIFAC. El cluster permite aprovechar al maximo
los recursos de las maqguinas permitiendo obtener un mayor rendimiento y llevar a una
toma de decisiones mas oportuna. Entre los beneficios que se pueden obtener al realizar
este proyecto estan:

>

Investigacion: Permitir una perspectiva mas clara acerca de la paralelizacion
automatica de algoritmos con tecnologias de alto rendimiento, ademas, abrir el
camino para futuras formulaciones de proyectos de investigacion y trabajos de
grado para estudiantes interesados en el tema.

Ejecucion: Reducir significativamente el tiempo en los calculos moleculares
realizados, aprovechando potencialmente los recursos de la maquina.

Gestion: Posibilitar un mayor enfoque en los procesos claves de andlisis de
resultados y toma de decisiones para acelerar las conclusiones sobre las practicas
desarrolladas.

Guia de lineamientos. Determinar practicas tecnologicas cuando se requiera de
calculos cientificos de procesamiento paralelo, considerando opciones diferentes
a una ejecucion secuencial.

Administracion; Decidir la cantidad de recurso que se desea usar en la
computadora y el proceso como requiere realizar las ejecuciones, dando la
posibilidad de efectuar actividades diferentes en la maquina utilizada.
Interdisciplinariedad. Trabajar en conjunto los grupos de investigacion GRID y
GIFAC ambos de la Universidad del Quindio, los cuales fienen dentro de sus lineas
de investigacion fematicas de informatica, computacion y estudios en quimica
molecular.

Para finalizar hay que tener claro que la computacion de alto desempeno es
imprescindible para la investigacion que requiera calculo cientifico computacional.
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