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Resumen

En este trabajo se propone una nueva metodologia para obtener, de forma automatica, la hipersuperficie
de energia potencial molecular. Para ello, se ha desarrollado una organizacion virtual de quimica
computacional que agrupa recursos computacionales de diferentes equipos de investigacion, localizados
geograficamente en diferentes paises. Sobre estos recursos se ha desarrollado una aplicacion Grid, basada
en el middleware resolucion automatica del problema.
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Summary

This work presents a new methodology to automatically obtain, the molecular potential energy
hypersurface. Thus, a computational chemistry virtual organization has been developed in order to share
computational resources from different research groups, geographically located in different countries. On
these resources, a Grid application based in the middleware has been developed for the automatic
resolution of the problem.

Keywords: Grid Programming, Virtual Organization, Potential Energy Hypersurfaces.

1. Introduccion

El desarrollo de un hamiltoniano rotovibracional anarménico para moléculas de tamafo arbitrario,
que considere todos los grados internos de libertad, describa acoplamiento entre modos de vibracion,
e interaccion rotacion-vibracion presenta un gran interés desde el punto de vista fisico-molecular. El
elemento clave es la determinacion de una hipersuperficie de energia potencial para el movimiento
nuclear, asi como la variacion de la estructura molecular sobre dicha hipersuperficie. A tal efecto, seria
interesante poder realizar de forma automatica una exploracion masiva de la hipersuperficie de
energia potencial como funcién de la estructura. Este proceso de mapping de la hipersuperficie se
abordaria, en el marco de la aproximacion de Born-Oppenheimer, usando los resultados de energia
total de célculos de estructura electronica molecular [1]. Esta metodologia podria aplicarse a la
identificacion y caracterizacién de moléculas de interés astrofisico y astrobiolégico.

En términos computacionales, se trataria de trabajar a un nivel de abstraccion mayor que el actual,
donde los calculos de estructura electronica no serian el fin, sino el medio para construir nuevos
modelos de movimiento nuclear. Dada la independencia de datos entre los calculos de estructura
electrénica podriamos automatizarlos usando técnicas de programacion paralela sobre Grid de
computadores. Asi, utilizariamos los recursos de los grupos de investigacion involucrados en el
trabajo, integrandolos en un solo sistema virtual. De esta forma, aprovechariamos de manera mas
eficiente los recursos disponibles.

2. La organizacion virtual de quimica computacional

La tecnologia Grid surgié ante la posibilidad de aprovechar los recursos disponibles en los sistemas
informaticos conectados a Internet. Como los recursos de grupos de investigacion, geogréaficamente
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distribuidos o no, o bien estan conectados a Internet o podrian conectarse sin problemas. ;Por qué
no aprovechar los recursos de grupos de investigacion afines? Es decir, desarrollar un metasistema
agrupando recursos computacionales (procesamiento, software, datos) de distintos grupos de
investigacion. Estos metasistemas definen el Grid computacional. Actualmente estos Grid
computacionales se pueden estructurar como organizaciones virtuales de usuarios, término acufiado
en el trabajo seminal de Foster y col. sobre tecnologia Grid [2].

Para el presente trabajo, se ha desarrollado una Organizacion Virtual de Quimica Computacional
(Computational Chemistry Virtual Organization, C2VO) cuya infraestructura, véase figura 1, esta
formada por tres nodos. Dos de ellos estan geograficamente localizados en Ciudad Real y pertenecen
al grupo de Quimica Computacional y Computacién de Alto Rendimiento de la Universidad de
Castilla La-Mancha (QCyCAR-UCLM); el tercero esta
localizado en Puebla (México) y pertenece al
Laboratorio de Quimica Tedrica de la Benemérita
Universidad Auténoma de Puebla (LQT-BUAP). Un

cuarto nodo, accesible bajo demanda, estd localizado ~
geograficamente en Barcelona, en el Centro Nacional @ ; ( E_:“:_‘.'"'
de Supercomputacién (Barcelona Supercomputing o /
Center, BSC-UPQ). &

ra
Cabe destacar la heterogeneidad del Grid. En cuanto a AT
los nodos Grid, los de Ciudad Real, Tales y Hermes, son @ @ — ==z
clusters de computadores con placas monoproce- ==
sadoras Pentium IV; el nodo de Puebla, Popocatepetl, es P .
un cluster de computadores con placas biprocesadoras ,
AMD 64. Ambos nodos implementan el sistema de P i
gestion y configuracion Rocks [3]. A su vez, el nodo de | | .= | [m=r)

Barcelona, Kadesh, es un cluster de computadores
POWER PC gestionado por AlX [4]. Por otro lado, los
gestores de colas son también heterogéneos. Los nodos de Ciudad Real utilizan OpenPBS [5], el nodo
de Puebla SGE [6] y el de Barcelona LoadLeveler [7]. Para disponer de los servicios Grid basicos todos
los nodos incorporan el middleware Globus Toolkit 2.X [8].

Con vistas al futuro, se tiene prevista la incorporacion de nuevos nodos, permanentes, y bajo
demanda, al sistema (ver figura 1). Los nodos permanentes corresponderian al Grupo de Astrofisica
Molecular e Infrarrojo (DAMIR-CSIC) en Madrid, la Universidad Auténoma Metropolitana, UAM, en
México DF, y la Thompson Rivers University, Canada. Bajo demanda se incorporara, para futuras
pruebas, el Centro de Supercomputacién de Galicia, CESGA, en Santiago de Compostela.

Hasta el momento se ha utilizado una politica de certificacion privada para la organizacion virtual
C2V0 aunque en su momento se acordd comenzar las pruebas con la nueva PKI de IRISGrid [9].

3. Aplicaciones

Para la resolucion del problema de la generacion automatica de la hipersuperficie de energia
potencial molecular ha sido necesario desarrollar dos aplicaciones: GSHYP, que es la encargada de
generar la hipersuperficie, y GSSTAT, que se utiliza para monitorizar el proceso. A continuacién, se
detalla la estructura funcional de cada una de ellas.
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3.1. GSHYP

GSHYP es una aplicacion Grid (véase figura 2), desarrollada sobre el middleware [10] usando Globus
Toolkit 2. Esta aplicacion utiliza una metodologia general para la determinacion de hipersuperficies
de energia potencial en Grids computacionales. El proceso se organiza en tres pasos:

1. Optimizacion de la geometria inicial de la molécula
hasta alcanzar su estado de equilibrio. En la estructura
general de la aplicacion este modulo se ha denominado
OPTHYP (véase figura 3).

2. Generacion de las estructuras moleculares. Este paso
consiste en la obtencion de un conjunto de estructuras

moleculares que definan la hipersuperficie de energia GRID g
potencial. Este médulo ha sido denominado GENHYP '\ '\ superscalar r‘é‘_‘_'l}_lllil_b:’.- _

(figura 3).

3. Realizacion en Grid de los calculos de estructura
electronica, uno por cada estructura generada en el paso
2, e integracion de datos. Cuando finaliza cada célculo se
filtra la informacion de salida necesaria y se integra en
un Unico archivo denominado “molecula.hyp”. Este médulo se ha denominado GSGMS y ha sido
implementado (véase figura 3).

Los calculos de estructura electrénica molecular, llevados a cabo en los pasos 1y 2 del algoritmo
anterior, han sido realizados con el paquete de libre distribucién GAMESS [11].

Las pruebas de la metodologia
anterior se han llevado a cabo con
la molécula de acetona (véase
figura 4). Para la obtencion de
la hipersuperficie de energia
potencial se han considerado
cuatro grados de libertad: los
angulos planos a.y py los diedros
@1y @,, ver figura 4. El barrido

sobre estos cuatro dangulos ha
supuesto 1.120 calculos individuales
de estructura electrénica generados
y resueltos de forma automatica
por la herramienta GSHYP [12]. Se
llevaron a cabo dos pruebas con
supuestos diferentes en cuanto al
ndmero de procesadores utilizados:

1. En el primer caso, se utilizaron 32 procesadores distribuidos uniformemente en cada nodo del
Grid C2V0, a razén de 8 procesadores por nodo Grid.

2. Enelsegundo caso, se usaron 64 procesadores distribuidos de la siguiente forma: 11 en Tales,
11 en Hermes, 14 en Popocatepetl y 28 en Kadesh.

Los resultados obtenidos y el tiempo empleado en cada supuesto se recogen en la Tabla I. El tiempo
total para el supuesto primero fue de 31 horas y 15 minutos, mientras que en el segundo se redujo a
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17 horas. En el limite, un procesador por célculo, el tiempo seria algo superior al necesario para
obtener el resultado de un trabajo, debido a la sobrecarga asociada al trafico en la red [12].

Caso 1 Caso 2

Tales 310 223
Hermes 290 218
Popocatepet! 286 262

Kadesh 234 417
Tiempo Total (s) 112.500 61.500

Tabla I. Nimero de célculos de estructura molecular finalizados en
cada nodo del Grid en las pruebas descritas en el texto. Incluye el
tiempo total (en segundos) para la resolucion de los 1120.

Consideremos una aplicacion ejecutando n trabajos sobre m
nodos de un Grid. Si no se dispone de un monitor de
trabajos, no podriamos saber cémo evoluciona la ejecucion
de la aplicacion. Por esta razon hemos construido GSSTAT, un monitor Grid (figura 5), desarrollado con
el Perl Commodity Grid [13]. GSSTAT es un monitor de trabajos para aplicaciones Grid desarrolladas con
el middleware. Se ha disefiado para que se ejecute junto con la aplicacion Grid y para que muestre la
informacion con un formato similar a los monitores que implementan los gestores de colas (figura 6).
En nuestro caso, GSSTAT usa informacion generada por GSHYP.
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La informacion mostrada por el monitor GSSTAT, RO AT TN, WAt ¥ B0
esta estructurada en dos secciones (figura 6). La I o s sy
primera muestra informacion general de la st ittt o
aplicacion GSHYP: en primer lugar el nodo Master T e
desde donde se ha lanzado la ejecucién de la e
aplicacién; en segundo lugar el tiempo de
ejecucion de la aplicacion; en tercer lugar el estado de los trabajos: finalizados, activos, pendientes,
suspendidos, restantes, etc. La sequnda seccion esta dedicada a mostrar la informacion, relativa al
estado de los trabajos, en cada uno de los Workers. En las pruebas realizadas, GSSTAT ha permitido
la monitorizacion de los 1.120 calculos sin problemas de actualizacion de informacion.

4. Conclusiones

En este trabajo se muestra la utilidad de la programacion Grid para el desarrollo de aplicaciones
cientificas de calculo intensivo. En particular, para el campo fisico-molecular, se demuestra la
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factibilidad de la realizacién en Grid de los miles de calculos de estructura electrénica necesarios para
determinar una hipersuperficie de energia potencial molecular. Se observa que la existencia de
conexiones intercontinentales en el Grid no supone una sobrecarga temporal, en tanto en cuanto se
realice un procesamiento local y un filtrado de informacion en cada nodo del Grid, a fin de reducir el
tamano de los ficheros generados, en cada calculo puntual y transferidos por la red.
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