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IVAMOS A HACERLO!

La infraestructura de Grid de GISELA acaba de cumplir un afno y
ha madurado como una importante fuente de recursos de computa-
cion. Mas de 1.700 nucleos estan ahi, disponibles inmediatamente
para los usuarios de GISELA. Sin embargo, parece que estamos
frente a un problema que se vivié también en los dias de EELA-
2: no hay suficiente gente tomando ventaja de la infraestructura.
FRANCISCO BRASILEIRO Como representante de los proveedores de la infraestructura insto
WPGE MANAGER a los usuarios de todas las comunidades virtuales de investigacion
a hacerlo, después de todo, como dice la letra de la cancién de
Porter “incluso las perezosas medusas lo hacen...” Por lo tanto, “...
jenamorémonos!”.

Por supuesto, el cortejo requiere esfuerzos de ambas partes.
Nosotros, los proveedores, hemos dado algunos pasos concre-
tos en la direccién de atraer a los usuarios a la infraestructura.
En particular, el objetivo principal del paquete de trabajo 6 (WP6)
— Servicios Orientados a Infraestructura y Aplicaciones para las
Comunidades de Usuarios - es facilitarle a los usuarios el poder
ejecutar sus aplicaciones en la infraestructura. Esto se ha procura-
do de muchas maneras.

En primer lugar, hemos adaptado la mayor parte de los servicios
que fueron heredados por el proyecto EELA-2 para que puedan
ser utilizados en la infraestructura de GISELA, con las ultimas ver-
siones del middleware de Grid que se han desplegado. Estos son
servicios que facilitan el proceso de migracion de una aplicacion
para ejecutarse en el Grid, y también servicios que pueden facilitar
la incorporacion de recursos a la infraestructura.

En segundo lugar, hemos tratado de hacer frente a una de las prin-

cipales quejas de los usuarios, que es la dificultad de adaptar sus
aplicaciones al entorno de ejecucion que se encuentra en el Grid.
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El middleware DIRAC tiene como objetivo mitigar este problema.
Algunos usuarios ya se benefician de las facilidades ofrecidas por
DIRAC vy el equipo de apoyo de DIRAC esta dispuesto a ayudar a
muchos mas.

Por ultimo, también hemos abordado otro punto de preocupacion,
que es el manejo de grandes lotes de trabajos, comunmente lla-
madas aplicaciones de bolsa de tareas (bag-of-tasks application).
Esta es una clase muy comun de las aplicaciones. Ambos DIRAC
y OurGrid cuentan con facilidades que se pueden utilizar para rea-
lizar un seguimiento de la ejecucion de grandes lotes de trabajos,
asegurando que los trabajos truncados en el lote se vuelvan a en-
viar de forma automatica y transparente. Otra caracteristica imple-
mentada en OurGrid es el seguimiento de los trabajos lentos que
retardan la conclusién del lote. Este es un problema comun en los
grids, debido a la heterogeneidad inherente de los recursos que los
componen.

También hemos desarrollado un script que puede ser utilizado para
ejecutar la bolsa de tareas usando el middleware OurGrid sobre
los recursos de gLite. Esto es particularmente util para aquellas
aplicaciones cuyos lotes se componen de tareas de larga ejecucion
(decenas de horas). Estas no son adecuadas para ser ejecutadas
en el entorno oportunista sobre el que normalmente se utiliza el
middleware OurGrid.

En resumen, ha habido mucha atencion al desarrollo de servicios
que pueden ayudar a los usuarios a tener una experiencia mucho
mas productiva con una infraestructura de grid. Ademas, hay un
equipo de apoyo que esta a la espera para ayudar a los usuarios a
beneficiarse de la infraestructura de GISELA. Asi que, jvengan en
gran numero, estaremos encantados de ayudarlos a todos ustedes!
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GRID PARA BIOINFORMATICA:
FL GRAN RETO DE LA REGION

La secuenciacién y otras actividades de avanzada en la biologia, como por ejemplo la prediccion de genes,
ensamblaje del genoma y la simulacién de procesos evolutivos requieren hoy dia de la computacion para
la gestion y analisis de esos miles de millones de datos que resultan de esta parte de Ia ciencia.

Una de las areas de investigacion que tiende a
producir crecientes cantidades de datos es la
relacionada con las ciencias biolégicas. Luego
de develarse los secretos de la doble hélice del
ADN, el gran reto de dilucidar el genoma huma-
no ha derivado en una alta exigencia del mane-
jo de informacion. Miles de bases se encuentran
presente hasta en el organismo mas sencillo, por
lo que la lectura del ADN ha requerido también
esfuerzos tecnoldgicos para lograr la velocidad y
exactitud que se requieren en este tipo de expe-
rimentos.

Ese conjunto de técnicas y métodos bioquimicos
ha contado efectivamente con los beneficios de
la computacion para lograr soluciones que por
su tiempo y costos, son llamadas de alto rendi-
miento. La secuenciacion y otras actividades de
avanzada en la biologia, como por ejemplo la pre-
diccién de genes, ensamblaje del genoma y la
simulacién de procesos evolutivos requieren hoy
dia de la computacion para la gestion y analisis

de esos miles de millones de datos que resultan
de esta parte de la ciencia, en un area de trabajo
denominada bioinformatica.

En los proyectos de investigacion que involucran
estas actividades se exige una capacidad de cal-
culo y almacenamiento con la que muchas veces
no se cuenta en los laboratorios de América Latina
por lo que la infraestructura Grid ha resultado sen-
sible de ser abordada desde esta area.

Durante el periodo de gestion de la Grid en
América Latina (con los proyectos EELA, EELA2
y, mas recientemente GISELA), investigadores
del area de bioinformatica conjuntamente con
equipos técnicos, han ocupado experiencias que
permitieron desarrollar o adaptar aplicaciones a
la infraestructura disponible, con matices diver-
SOS, CUyos avances mas exitosos se originaron
en los laboratorios de Brasil, México, Colombia y
Espafna, como pais socio europeo.

_
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Como herencia, GISELA cuenta con . .
e La experiencia en espera de

una decena de aplicaciones en el area

de bioinformatica que han sido corridas segmdores

en la plataforma Grid, especificas para : : .

el uso de algoritmos heuristicos, uso de % DistBLAST (Distributed BLAST):
algebra lineal numérica, biologia mole- Muchos de los métodos computacionales usados
cular y genomica, generadas durante un en genémica usan BLAST, una herramienta béa-
proceso de pruebas y aprendizaje que sica usada para comparar secuencias bioldgicas.
implicd la deteccion de necesidades, el BLAST es una herramienta muy eficiente pero
desarrollo o adaptacion de las aplicacio- usa grandes bases de datos y busquedas de
nes, el entrenamiento de técnicos e in- entradas. Dado que los laboratorios de bioinfor-
vestigadores, hasta lograr el servicio fi- maética de la regién medio oeste de Brasil nece-
nal de computo de alto rendimiento para sitaban ejecutar BLAST con muchas secuencias
esta area. biolégicas, varias veces al dia, DistBLAST fue

propuesto durante el proyecto EELA para acele-
rar este proceso a los investigadores. Se aspi-
raba que los resultados con DistBlast se produ-
jeran en un tiempo mas corto, lo cual podria me-
jorar el rendimiento de BLAST. La Universidad
de Brasilia (UnB) fue la instancia responsable de
iniciar el uso de esta aplicacion.

Maria Emilia T. Walter, investigadora del grupo de bioinformati-
ca de la UnB, comenta que “la principal ventaja de la plataforma
Grid es que permite tratar grandes volumenes de datos, me-
diante herramientas computacionales de bioinformatica amplia-
mente usadas”.

T. Walter explica que existe la intencion de continuar su gridifi-
cacion en esta plataforma, con otro middleware. “DistBLAST fue
desarrollada con OurGrid y queremos hacerlo ahora con gLite.
Estas herramientas son muy utiles para los proyectos de inves-
tigacion en gendmica, por lo que queremos realizar otra gridifi-
cacion para que en esta region de Brasil puedas usarlas”.

DistBlast .

* BioNMF-Grid:

BioNMF es una herramienta Web que aplica la metodologia de Factorizacion No
Negativa de Matrices (Non-negative Matrix Factorization—NMF-) en diferentes con-

Maria Emilia Walter (UnB): "Que-
remos continuar la gridificacion
de esta herramienta’.

textos de andlisis para soportar algunas de las aplicaciones mas importantes en
Biologia.
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Explica Alberto Pascual, miembro del Grupo de Bioinformatica de la Universidad
Complutense de Madrid (UCM), que esta aplicacion web es de uso libre y anénimo
(todos los trabajos se lanzan empleando el mismo usuario del grid) y ejecuta un
algoritmo con grandes necesidades de potencia de célculo. La aplicacion fue gridi-
ficada para el proyecto EELA-2 y se desarrollé para aumentar la productividad de
la version “cluster local” de la UCM. “Antes del proceso de gridificacion, intentamos
instalar un grid privado en nuestro laboratorio para realizar pruebas, pero dada la
escasisima documentacion de glLite 3.1 existente en ese momento (especialmente
en cuanto a instalacion y configuracion), finalmente se optd por emplear directa-
mente la infraestructura de produccién de EELA-2 mediante el User Interface (Ul)
‘publico’ del Ciemat (Espana)...El proceso de implementacién no fue excesiva-
mente complicado, pues habiamos asistido a cursos de manejo a nivel de usua-
rio de gLite 3. Uno de estos cursos fue a distancia utilizan-
do la infraestructura de GILDA”.

Esta aplicacion se mantiene activa actualmente en la ver-
sion de cluster local de la UCM, pero con una media de
trabajos limitados. Segun Pascual, “la tecnologia Grid tie-
ne mucho que aportar a aplicaciones como bioNMF”, por
lo que se aspira disponer de la infraestructura Grid ade-
cuada, ya que varios equipos cientificos han solicitado la
utilizacion de una version sin limites.

Alberto Pascual (UCM), “La tecnolo-

. i gia Grid tiene mucho que aportar
BioNMF-Grid z a aplicaciones como BioNMF".
* META-Dock:

El propdsito de esta aplicacion es el de proporcionar un método de filtrado
basado en Grid para estudios farmacéuticos. Cuando una proteina que
causa una enfermedad es conocida, el paso a seguir es el de identificar
una molécula que sea capaz de prevenir la accién de esta proteina. Como
método alternativo para estos propdsitos se ha llegado a usar la simu-
lacién in silico por medio de un programa de acoplamiento molecular.
Inicialmente se propuso usar AutoDock, un programa con buen reconoci-
miento en el mundo académico, pero la idea es usar mas de un programa
de acoplamiento molecular. La instancia responsable del uso inicial de la
aplicacion fue la Universidad Nacional Auténoma de México (UNAM).

Explica Jérdbme Verleyen, investigador enlace de esta herramienta, que
su gridificacion ocurrié durante el proyecto EELA-2. “Utilizamos mu-
chas herramientas desarrolladas por parte del proyecto para incluirlas
en el programa. El paso inicial para la gridificacion de MetaDock fue
acceder a recursos importantes permitiendo un es-
tudio mas amplio de docking de proteinas. La gridifi-
cacion se llevé a cabo sin mayor problema, durante
una de las escuelas de grid. Alli pude integrar la
mayoria de las herramientas disponibles en la Grid,
con tutores de muy buen nivel. Eso me permitio te-
ner una vision general de esas herramientas, y me
sigue sirviendo hasta ahora.”

Jerome Verleyen (UNAM) busca grupos
interesados en el desarrollo de META-Dock I
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Verleyen es entusiasta con el posible uso de esta aplicacion en la plataforma Grid, por lo que la propone a
la comunidad de bioinformatica, interesada en esta area. “Me gustaria encontrar grupos interesados para
seqguir en el desarrollo de esta aplicacion”.

- ¢ Crees que esta aplicacion podria ser adaptada a otras areas?

- Creo que si, el esquema de uso de esta herramienta corresponde a otras herramientas. No me viene por
ahora en la mente cual exactamente, pero estudiar a lo grueso un conjunto de datos para elegir los mejo-
res es algo comun en la ciencia.

* GrEMBOSS

EMBOSS (“European Molecular Biology Open Software Suite”) desde EMBnet
(European Molecular Biology Network) es un proyecto de paquete de software
de analisis de codigo abierto desarrollado para bioinformaticos. Esta gridifi-
cacion resulté de un proyecto conjunto de tres instituciones de la Universidad
Nacional Auténoma de México (UNAM): La Direccion General de Servicios de
Computo Académico (DGSCA), el Centro de Ciencias Gendmicas (CCG), y
el Instituto de Biotecnologia (IBt). EMBOSS integra alrededor de 150 paque-
tes y herramientas para el andlisis de secuencias de genoma en un conjunto
perfectamente integrado. Con EMBOSS, los investigadores pueden hacer
alineamiento de secuencias; busqueda rapida de base de datos con patrones
de secuencia; identificacidon de patrén de proteinas; analisis de patrones de
secuencia de nucledtidos; identificacion rapida de patrones de secuencia en
larga escala; y usar herramientas de presentacidn para publicacion.

“EMBOSS es un paquete de herramientas de anali-
sis de secuencias genémicas muy usado y desarro-
llado para apoyar el trabajo de la comunidad bioin-
formatica —explica Romualdo Zayas-Lagunas, in-
vestigador de la UNAM-. La primera vez que se por-
t6 EMBOSS sobre una infraestructura GRID fue en
la Primera Escuela de Grid de EELA en Itacuruca
(Brasil) en diciembre de 2005. Posteriormente, se
presentd el proyecto en la 3ra Conferencia EELA
en Catania 2007. Finalmente, GrEMBOSS fue el
proyecto de la Universidad Nacional Autonoma
de México que se incluyé en EELA-2”. Romualdo Zayas-Lagunas:

GrEMBOSS para el analisis
de secuencia

Zayas-Lagunas explica las ventajas de esta

herramienta usada sobre la plataforma Grid:
GrEMBOSS fue construida pensando en que los usuarios no tienen que
preocuparse por saber como construir un archivo JDL. Incluye un script
que construye un archivo y hace un paquete con aquellos archivos ne-
cesarios para la ejecucion. La recuperacion de los datos es automatica
y el usuario no se entera del lugar donde se ejecutd su andlisis.

“Los grupos que trabajan con bioinformatica podrian estar interesados

en GrEMBOSS para analisis de secuencias. Desde nuestro punto de
vista y tomando en cuenta el buen disefio de EMBOSS es posible
pensar en “gridificar’ otras aplicaciones bioinformaticas sin mayor
requisito que seguir los estandares de desarrollo de software de
EMBOSS”.



Los retos
Los avances con la computa-
cion de alto rendimiento no han
sido nada desdefnables: hoy
dia estas herramientas pueden
activar mecanismos que pro-
cesan millones de secuencias
a la vez, sin que tenga que pa-
rarse el mundo para esperar
los resultados. Sin embargo, el
reto aumenta mas rapido que
las posibilidades: la cantidad de

* jModelTest

La aplicacion ModelTest y su version en Java jModelTest fueron desa-
rrolladas por el Catedratico de la Universidad de Vigo David Posada

(http://darwin.uvigo.es) y tienen mas de 30000 usuarios registrados en
todo el mundo, siendo basicas para hacer estudios filogenéticos, pues

proporcionan el modelo de sustitucién de nucledtidos que mejor se

ajusta a un organismo. Su gridificacion fue generada recientemente
desde el Centro de Investigaciones Energéticas Medioambientales

y Tecnoldgicas de Madrid (CIEMAT). Cualquier cientifico del mundo
con interés en el ambito filogenético o en investigaciones que requie-
ran de modelos de sustitucion de nucledtidos es un potencial usua-
rio de esta aplicacion.

Comenta Manuel Rodriguez, investiga-
dor del CIEMAT y enlace responsable
de esta herramienta, que consideraron
un gran avance poder portar al Grid
JModelTest para que estuviera accesi-
ble a los investigadores por medio de
un calculo distribuido en lugar de se-
cuencial. “Al haber una nueva version
distribuida que sustituye a la secuen-
cial, es posible obtener resultados mas
rapidos”. El trabajo previo de para-

Manuel Rodriguez: "Conuna
version distribuida es posible

datos generada en la secuen- lelizacién de tareas se realizd en
ciacion de organismos ha sido el Centro de Supercomputacion

de tal magnitud en los ultimos
anos que aun no puede afir-
marse con solvencia si alguna
vez se llegaran a resolver todos
los problemas de célculo con las
técnicas actuales de computa-
cion.

Para Rafael Mayo, investigador
del CIEMAT y miembro del pro-
yecto GISELA, “hoy en dia hay
problemas que el Grid no pue-
de resolver satisfactoriamente
dada la gran cantidad de resul-
tados que se generan. El tama-
no es tan grande que se pierde
muchisimo mas tiempo en traer
esos resultados de vuelta al or-
denador del investigador que el
tiempo de calculo real”.

Nuevas soluciones y avances
van creando nuevos problemas
en esto de la gran produccion

u

de Galicia (CESGA). obtener resultados mas rapidos

La aplicacion se encuentra en produccioén y disponible para su

uso. “Ahora mismo se van a ejecutar investigaciones en la in-
fraestructura de GISELA. Un equipo de desarrollo del CIEMAT
se encuentra trabajando en una nueva version con una plani-
ficacion mas eficiente de ejecucion y en un portal web para el
envio de trabajos de forma transparente”.

JModelTest z

de datos cientificos. Como ejemplo, la Fisica de Altas Energias en-
cabeza el reto mayor: el personal de la Organizacion Europea para
la Investigacion Nuclear (CERN, por sus siglas en francés) genera
ingentes esfuerzos en mejorar la transferencia de grandes volume-
nes de datos debido a todas las medidas y calculos que se estan
produciendo con el Gran Colisionador de Hadrones (LHC).

En el caso de la Grid para América Latina, el esfuerzo por atender
las dificultades en el manejo de grandes volumenes de datos tam-
bién debe ser una constante. Pasada la fase de pruebas en la gri-
dificacion de las herramientas, GISELA apunta a la conformacion
de comunidades de usuarios estables. Durante la experiencia de
uso de las aplicaciones gridificadas, las propuestas han servido de
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Predicciones moleculares
con un solo clic

base para proyectos académicos muy pun- Los grupos de trabajo de GISELA encargados de
tuales. En este momento es necesario empe- soporte a comunidades e infraestructura y aplica-
zar a recoger los frutos de este aprendizaje. ciones, conjuntamente con la Universidad del Valle
de Colombia generaron recientemente una colabo-
Hacia una infraestructura fiable: racion fructifera para hacer correr en la plataforma

Grid herramientas que permiten el manejo de la
informacion quimica con altos requerimientos
computacionales.

Como principales limitaciones planteadas por
los usuarios de bioinformatica, se asoma la ne-
cesidad de una infraestructura fiable, bien do-

cumentada y con un buen sistema de planifica- Gaussian ha sido exitosamente integrado a la
cion de trabajos. Proveer un servicio solvente platafoma Grid, con lo cual los investigadores de
ha sido el mayor reto. la Universidad del Valle podran predecir parame-
tros de Resonancia Magnética Nuclear (RMN)
En este sentido, Fran- con un solo clic y contar con herramientas pode-
cisco Brasileiro, res- rosas y amigables para el uso racional de los re-
ponsable del area de cursos disponibles en Europa y América Latina,

Servicios Orientados a gracias a una interfaz denominada myLims.org.

Infraestructura —y Apli- El sistema LIMS (por sus siglas en inglés:
caciones para las Co-

. . Laboratory Information Management System),
munidades de Usuarios ermite almacenar, manipular y compartir vir-
del proyecto GISELA, b ar, manip y par

tualmente cualquier tipo de datos experimenta-
les para predecir propiedades moleculares, de
Francisco Brasileiro: "Tra- una forma tal que los usuarios podran afiadir
bajamos para optimizar las funciones e integrar sus propios programas
capacidades de las cientos para predecir mas propiedades de estructura,

de maquinas en los labora- espectro o cualquier informacion ya disponible
torios de computacion’ del sistema.

resume la forma como
se ha ido avanzando
para hacerle frente
a las principales di-
ficultades del servi-
cio de computacion
avanzada, bajo la
plataforma Grid en América Latina, siendo una de Los procesos creados por LIMS se soportan
ellas la adaptacion de las aplicaciones al entorno de en DIRAC para el envio de los trabajos al
ejecucion. “El middleware DIRAC tiene como obje- Grid. Los pasos contemplan el control del
tivo mitigar este problema. Ademas, nuestros cole- entorno de ejecucion y la instalacion del

gas de UNIANDES, con Harold Castro a la cabeza, software necesario para ejecutar las tareas
han seguido un enfoque diferente para simplificar generadas por la plataforma; después de

el despliegue de aplicaciones en el Grid. Ellos son varias pruebas, los resultados (los archivos
los responsables del desarrollo de un nuevo servicio, de salida) de las tareas recuperadas serian

llamado Cluster Virtual Personalizado, o CVC por su enviados de vuelta a la plataforma LIMS
significado en ingles Customized Virtual Cluster. El para ser presentados al usuario final en for-
CVC uutiliza herramientas de virtualizacion como el ma facil y amigable.

VMware, que permite tomar ventaja de las capacida-
des de decenas o cientos de maquinas en los labora-
torios de computacion. CVC se encuentra en pruebas
beta en UNIANDES, y los primeros que quieran experi-
mentar con CVC son bienvenidos”.

Esta iniciativa Grid ha sido apoyada por

la Comision Europea, RENATA, CNPq,
CEFET/RJ vy se inici6 gracias a la colabo-
racion con el proyecto W-eNMR.

En torno al manejo eficiente de grandes lotes de trabajo, Brasileiro comenta que DIRAC y OurGrid
cuentan con facilidades para este objetivo. “El planificador de OurGrid utiliza una tactica de replicaciéon
simple que clona los trabajos lentos, mitigando las asignaciones desafortunadas que las lleva a ejecu-

u
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Philippe Gavillet, coordinador

tarse mas lento que los demas”. Toda la informa-
cion sobre el portafolio de servicios se encuentra
disponible en el Sitio Web del proyecto GISELA
(actividades del Grupo de Trabajo 6 —-WP6-)

Grid como alternativa:

Otro de los grandes retos para el uso de la pla-
taforma Grid, asomada por los usuarios de bioin-
formatica, es la tendencia creciente al uso de la
tecnologia Cloud. Dos conceptos basicos se opo-
nen en estas dos propuestas: Grid es un esque-
ma colaborativo, de acceso libre a los recursos,
y Cloud es una propuesta de computacion distri-
buida por sistema de pago. Ante la idea de con-
siderar a GISELA como
alternativa en la region
frente al cloud compu-
ting de pago, Phillipe
Gauvillet, coordinador ad-
junto del proyecto acude
a una categorica afirma-
cion: “La respuesta es
si. GISELA es una po-
tente e-infraestructura.
Contamos con mas de

ciencia en América Latina, con proyectos finan-
ciados por Europa y hemos estado presentes en
casi todos los paises de esta region. Somos una
e-infraestructura de gran cobertura en la colabo-
racion cientifica. Actualmente, el tema de Cloud
esta sobre la mesa y existen muchas variaciones
alrededor: publica o privada, gratuita o de pago.
En este sentido, necesariamente vamos a tener
que enfrentar una revision. Estamos preparando
una solucion que se adapte al contexto de Améri-
ca Latina”.

GISELA garantiza a los cientificos el acceso ade-
cuado a los recursos de computacion distribuida,
apoya en la adaptacion de las aplicaciones cien-
tificas a la infraestructura Grid, desde su desa-
rrollo hasta la ejecucion, y soporta el uso de la
e-infraestructura y servicios relacionados con las
aplicaciones. Se proporciona actualmente una
capacidad de almacenamiento de aproximada-
mente 60 TB por medio de 18 centros de recur-
SOs para apoyar a los grupos de investigacion
cientifica y aspiramos seguir creciendo.

adjunto de GISELA: "somos una Para mayor informacion, los interesados de la

potente e-infraestructura’.

seis anos de experien-

cia en el tema de la e-

comunidad de bioinformatica de América Latina
pueden comunicarse con wp3@gisela-grid.eu

bioNMF: a web-based tool for nonne-
h gative matrix factorization in biology.
Nucleic Acids Research 2008 v.36, Oxford
University Press 2008.

Estimating Conductivity Distribution of
Transmural Wedges of the Ventricle

Using Parallel Genetic Algorithms. MARTINS,
Daves Marcio Silva; XAVIER, Carol Ribeiro;
SANTOS, Elisa Portes dos; VIEIRA, Vinicius da
Fonseca; OLIVEIRA, Rafael Sachetto; SANTOS,
Rodrigo Weber dos, In: Computers in Cardiology
2006, Valencia (Spain), Computers in Cardiology
v.33, p.49-52, 2006.

IntegrakPI: a Grid-based Epidemic
Surveillance System. In: HealthGrid,

Agradecemos la asesoria a Ascanio Rojas, coordinador de bioinformatica
del Centro Nacional de Calculo Cientifico Universidad de Los Andes.

e Algunos trabajos publicados sobre Grid y Bio

Geneva (Switzerland), Proceedings of the
HealthGrid Conference 2007.

h InterProScan: protein domains identifier.
E. Quevillon, V. Silventoinen, S. Pillai, N. Harte,
N. Mulder, R. Apweiler and R. Lopez,. Nucleic
Acids Research v.33, Oxford Journals 2005.

Managing structural genomic

workflows using Web services. Maria
Claudia Cavalcanti et al., Data & Knowledge
Engineering v.53 Issue 1, p.45-74, Elsevier 2005.

Performance Tests of GAMOS Software
n on EELA-2 Infrastructure. In: 2nd EELA-2
Conference, Choroni (Venezuela), Procedings of

The Second EELA-2 Conference ISBN 978-84-
7834-627-1, p.379-385, Editorial CIEMAT 2009.
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TOCANDO EL PRIMER AND

Durante el segundo semestre del Proyecto GISELA, las actividades se centraron en definir
acuerdos de accion conjunta entre los diferentes grupos de trabajo, abordar actualizaciones
tecnoldgicas, promover la plataforma Grid y, principalmente, revisar caminos posibles ante
el gran reto de transferir a RedCLARA un modelo de computacion distribuida disponible a Ias

comunidades de investigacion de la region.

Acuerdos

En abril, GISELA formé parte de los proyectos
presentes en el EGl User Forum 2011 (Vilnius,
Lithuania) y, aprovechando la ocasion, formalizé
acuerdos con EGl.eu, EGL.InSPIRE y e-Science-
Talk, un proyecto europeo de divulgacion en ten-
dencias de e-Infraestructura.

El acuerdo con EGl.eu y el proyecto EGL.INSPIRE
ampliara la colaboracion entre GISELA vy el pro-
yecto insignia de Grid en Europa. Y el acuerdo
con e-ScienceTalk aspira el trabajo conjunto con
GISELA en la divulgacion de las aplicaciones Grid
en Europa y América Latina, haciendo uso de los
mecanismos como GridCafé, GridCast, iISGTW
and GridGuide, ademas de otras iniciativas que
pudieran surgir para posibilitar la comprension del
publico sobre el uso de la infraestructura Grid.

ltacuruca: punto de encuentro

A finales de marzo los miembros de GISELA revi-
saron los avances de la principal iniciativa regio-
nal de infraestructura de Grid en América Latina

e Nuevo usuario

Durante el mes de junio el Centro de Modelado
Computacional -CMC- de La Universidad del Zulia
-LUZ- manifesto el interés en incorporarse como
usuario Grid y compartir recursos en América
Latina, para lo cual se iniciaron las primeras conv-
ersaciones en Venezuela para definir los detalles
técnicos y de protocolo de la insercion de este
centro en el proyecto GISELA.

El CMC es una institucion con sede en Maracaibo
(Venezuela) constituida por investigadores de
areas muy diversas y transdisciplinarias y que
presta servicios en el modelado, simulacion y visu-
alizacion cientificos de fendmenos fisicos, meteo-
rolégicos, quimicos, bioldgicos, médicos, economi-
cos, entre otras areas.

Segun anuncié Gilberto Diaz, gerente del grupo

de trabajo encargado de servicios de redes en
GISELA, este centro ya ha venido trabajando con
aplicaciones de computacion avanzada en el area
de prondsticos climaticos. “La intencién es incor-
porar a esa comunidad a GISELA y al Grid de
Venezuela”.

En el préximo paso se aspira la firma de un acu-
erdo de entendimiento para incorporar las aplica-
ciones de este centro al proyecto GISELA y crear
un centro de recursos Grid en LUZ.
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y su respectiva apropiacién por parte de las comunidades de in-
vestigacion. Itacuruga (Brasil) fue el punto de encuentro en el que
durante tres dias los grupos de trabajo del proyecto revisaron as-
pectos de servicios, redes, apoyo a las comunidades, diseminacion
y entrenamiento en Grid.

Gran parte de la jornada de la reunién se dedico a revisar el esque-
ma de trabajo propuesto para transferir el modelo Grid a América
Latina, con una visidon de sostenibilidad; esta tarea, en la que
RedCLARA cumple un rol central, se distribuye entre los miembros
de un grupo de enlace con responsabilidades técnicas y de organi-
zacion para construir un modelo de servicios de computacion distri-
buida en la region, siendo éste el principal reto del proyecto.

Todos destacaron el avance importante en esta reunién al poder
definirse mejores mecanismos de trabajo conjunto entre los miem-
bros de GISELA, cuyos grupos provienen de diversos paises de
América Latina y Europa. Tres dias de dura jornada de encuentro
y trabajo presencial demostraron la necesidad de discutir las distin-

_ tas percepciones sobre la forma de llevar adelante los objetivos del
proyecto y encontrar soluciones comunes.

éDivngando

e Nueva version de OurGrid

En agosto, GISELA anunci6 el lanzamiento de la
nueva version del middleware OurGrid, un desa-
rrollo regional que en el marco de EELA, EELA2
y GISELA ha sido utilizado por cientos de usua-

Desde el mes de mayo, GISELA distribuye un resu-
men mensual informativo, con breves notas sobre
el avance del proyecto y de las tendencias en la in-
fraestructura Grid que inciden en América Latina.

rios para acelerar la ejecucion de aplicaciones en
paralelo, cuyas tareas no se comuniquen entre si.

El resumen es recibido por una red de paises

en la region, gracias al apoyo de la Gerencia de
Comunicacion de RedCLARA vy algunas instituciones
como el CUDI (México) y Renata (Colombia), cuyos
aportes han favorecido la distribucién de las noticias

El middleware OurGrid fue desarrollado en el afo
2004 y desde entonces ha sido actualizado en
diversas versiones que han ido mejorando su fun-

cionamiento, generandose una comunidad activa

de usuarios y desarrolladores alrededor de este

software estable, libre y de cddigo abierto. Bajo

la I6gica de OurGrid, los recursos informaticos

y de almacenamiento son proporcionados por

participantes que actuan en red para compartir y
obtener el maximo de ren-
dimiento, proporcional a los
aportes de cada quien.

Hasta ahora OurGrid cuen-
ta con cinco versiones
desde su primer desarrollo.
Esta ultima version (4.2.4),
optimizada, ya se encuen-

tra disponible aca h

Grid en America Latina, impulsada desde GISELA.

También se ha contado con la iniciativa europea
de divulgacion de Grid: Internacional Science Grid
this Week (iISGTW), desde donde han publicado
permanentemente las notas derivadas del resumen
informativo de GISELA, enlazadas a su sitio de di-

vulgacion h
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LA COMPUTACION DISTRIBUIDA
COMO SERVICIO EN AMERICA

LATINA

El nuevo modelo de servicios de Computacion Avanzada (CA) en Ameérica Latina busca construir un puente
entra la e-Infraestructura consolidada y aquellas iniciativas emergentes. Como reto, se plantea crear
capacidades regionales, en igualdad de condiciones para los paises. Para ello, las redes de colaboracion,
el entrenamiento y la sostenibilidad de las comunidades virtuales de investigacion son el blanco ideal. La
industria y el comercio también se incluyen dentro las posibilidades del servicio.

Salma Jalife y Luis Nufez son
los encargados de proponer el
Plan de Negocios para el ser-
vicio de computo distribuido
en América Latina, luego de la
experiencia de levantar la in-
fraestructura Grid en la region.
El principal propdsito es definir
una estrategia viable para ase-
gurar una transicion sin tropie-
zos del actual modelo de GISE-
LA (en e-infraestrutura y apoyo
a las comunidades de investiga-
cion) a un modelo de RedCLA-
RA. Como escenario ideal post
GISELA, se aspira integrar los
servicios Grid a los servicios ge-
nerales de Computacion Avan-
zada entre las redes nacionales
de América Latina, con el apo-
yo de RedCLARA. GISELA los
entrevistd especialmente para
esta edicion, a un ano de la ges-
tion del proyecto.

¢Cual ha sido el principal reto en la
elaboracion de la propuesta del Plan
de Negocios para el servicio de com-
puto distribuido en Ameérica Latina?

?

SJ: Los diversos paises miembros de RedCLARA tienen
matices diferentes en su madurez técnica, por lo que plan-
tearse cualquier nuevo servicio, de tal forma que sea sosteni-
ble, es un reto. En este caso, son 11 de los 15 paises miem-
bros de RedCLARA los que participan en GISELA y el reto es
mayor porque existe en estos paises niveles muy diferentes
en el desarrollo de la infraestructura Grid y en las capacida-
des que han logrado desarrollar los diferentes representantes
de los Centros de Recursos. Ademas, aun no se ha logrado
contar con una masa critica de investigadores, empresarios y
usuarios en general que tengan necesidades de transportar
sus aplicaciones a una infraestructura de Grid. Ahora el reto
sera incluir los servicios de Grid en un paquete de servicios
de computo avanzado utilizando el modelo de CLARA.
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¢dué ha hecho al respecto RedCLARA, en ’p
este primer ano de GISELA? .

Durante este primer afio de GISELA, los representantes de
RedCLARA se han concentrado en sensibilizar a los decisores re-
gionales y nacionales en la importancia de apoyar la creacion y el
funcionamiento de la e-Infraestructura vy, en general, de fomentar
el desarrollo de la e-Ciencia en América Latina. Algunas iniciati-
vas se han llevado a cabo con éxito. Por ejemplo, RedCLARA ha
apoyado a comunidades virtuales de investigacion, de donde se
derivan los potenciales usuarios de los servicios de Computacion
Avanzada en la region, siendo uno de ellos la computacion Grid.
CLARA a través de sus redes nacionales, ha apoyado la creacion
de un grupo sélido conformado por instituciones nacionales que
han adquirido diferentes iniciativas nacionales en Grid como puede
ser la National Grid Initiative (NGI) o la Equivalent Domestic Grid
Structure (EDGS). Por ejemplo, Colombia y Ecuador han confor-
mado su NGI, México cuenta con un Grid Operation Center (GOC)
regional, y Argentina ha manifestado su intencion de crear un gru-
po de e-Ciencia que sera responsable, entre otros, del desarrollo
de la infraestructura de Grid nacional.

Luis Nunez: La tecnologia Grid es una etapa enla
evolucion de la computacion de alto rendimiento

gl

ela

La propuesta inicial era adap-
tar en Ameérica Latina el modelo
desarrollado en Europa en el
servicio Grid. ¢Ha sido viable?

Segun este modelo, cada pais debe or-
ganizar una Iniciativa Nacional de Grid, principal
encargado de impulsar los servicios de Compu-
tacion Avanzada; las instituciones académicas
y de investigacion deberian formar parte de las
NGI de cada pais y ser responsables de estable-
cer las normas para integrar la e-Infraestructura,
coordinar y promover el uso de servicios entre
las comunidades virtuales de investigacion. Pero
para poder llevar a cabo con éxito este modelo,
se requiere que cada pais cuente efectivamente
con una iniciativa nacional bien establecida, que
las redes nacionales sean sostenibles y cuenten
ya con una madurez institucional y organizacional
para el desarrollo de proyectos de colaboracion,
integrando a sus comunidades en una propues-
ta de e-Ciencia, soportada en politicas publicas.
Desafortunadamente, este escenario que, efecti-
vamente ha sido alcanzado en Europa tras afnos
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Salma Jalife: el reto es mayor porque
existen niveles diferentes en el
desarrollo de la infraestructura Grid

de colaboracion entre los gobiernos, las redes na-
cionales y las comunidades de investigacion, tie-
ne aun un largo camino por recorrer en América
Latina. Salvo pocas excepciones, los paises han
construido sus redes nacionales con esquemas
organizativos diferentes y todavia sigue siendo
un reto importante convencer a los gobiernos que
las redes avanzadas son parte del Estado y que
pueden brindar aportes en el desarrollo de sus
paises. Tomando en cuenta la realidad latinoame-
ricana, el estado actual de las redes nacionales y
Su organizacion no permite en estos momentos
que el modelo europeo se adapte plenamente,
por lo que CLARA disefié un modelo mas flexible,
desagregando algunos servicios que apunten a
crear espacios de sustentabilidad. Estamos proponiendo crear ser-
vicios de computo puntuales, que permitan ser configurados por el
usuario por un tiempo determinado. Servicios de computo en nube
(cloud computing) que puedan ser contratados tanto por los grupos
de investigacion como por las redes nacionales. La computacion
Grid debe ser una palanca, una excusa para promover servicios de
Computaciéon Avanzada en la region.

¢Entonces, cual es el camino que se ha di-
bujado en este primer afno de discusion
sobre los servicios de Grid en la region? .

RedCLARA ha evaluado de diferentes maneras la forma
de introducir los servicios Grid en la region bajo una arquitectura
de varios paises. Después de una serie de discusiones de grupo
con el equipo de transicion de CLARA (TT) y la interaccion con
el Gerente de Marketing CLARA, se decidié construir un Plan de
Negocios que fuese viable no sdélo para un solo servicio, sino tam-
bién para un conjunto de servicios que tienen varios aspectos en
comun. El razonamiento detras de esta decision es que las comu-
nidades de investigacion aun no han logrado una masa critica para
consumir los servicios Grid, a excepcion de la comunidad de fisicos
de altas energias. Otras comunidades estan aprendiendo donde
y como hacer uso efectivo de la e-Infraestructura y correr algunas
aplicaciones. Por otra parte, con el lanzamiento comercial de los
servicios Cloud, algunas comunidades estan explorando combina-
ciones diferentes de la computacion de alto rendimiento y técni-
cas de almacenamiento para resolver sus necesidades. Hasta ahora,
el Plan de Negocios define un grupo de Servicios de Computacion
Avanzada, en el que se incluye el servicio de Grid y el uso de la e-
Infraestructura.
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¢Balance hasta ahora?

No es una tarea facil manejar tales diferencias en
toda América Latina. Sdlo aquellos paises que tienen la capacidad
de interconectar recursos y poner a disposicion cientos de CPUs
seran capaces de formar una iniciativa nacional en Grid. Los pai-
ses que no pueden alcanzar este tipo de organizacion deben ser
tratados de manera diferente y se necesita encontrar una solucion
comun. Ante esto, RedCLARA propone una estructura similar a la
gue actualmente caracteriza sus actividades con otros servicios. En
este caso, una Red Regional de Centro de Operaciones arroparia
a aquellos paises que no tienen un grid nacional. Progresivamente,
tras el crecimiento de las infraestructuras de las redes nacionales,
éstas empezarian a ser capaces de instalar sus propios centros de
recursos. Una vez hecho esto, se transferirian las funciones a las
redes nacionales. Ahora bien, la cosa se complica con lo efimero de
estas tecnologias avanzadas. La tecnologia Grid es una etapa en la
evolucion de la computacion de alto rendimiento. No podemos pen-
sar en organizar servicios académicos centrandonos en una tecno-
logia que puede llegar a cambiar. Tenemos que pensar en organizar

servicios de computo para los grupos de investigacion, que no estén
centrados en una tecnologia en particular.
Grid, se trata de sequir definiendo meca- :

. . |
nismos para madurar el entramado regio-
nal en redes avanzadas para la investigacion?

¢Quiere decir que, mas alla de una discu-
sion puntual de transferencia de servicios

LN: RedCLARA tiene que encontrar la manera mas eficiente
para operar en la region, con un presupuesto minimo y un maximo
de beneficio para sus miembros, sin sacrificar la calidad de los ser-
vicios. La colaboracion y la transferencia de tecnologia son los prin-
cipales activos de sus miembros. En los ultimos afnos RedCLARA
se embarcé en un ambicioso proyecto para apoyar en la construc-
cion de las redes nacionales, a partir del fortalecimiento de comu-
nidades de investigacion especificas. Las redes de Brasil y México
fueron las principales aliadas en este proyecto. Los organismos na-
cionales responsables de las politicas publicas en Ciencia y Tec-
nologia, Educacion Superior y de Telecomunicaciones juegan un
papel especifico en el desarrollo de redes avanzadas. Algunos pai-
ses han respondido muy positivamente. Sin embargo, todavia hay
un hueco grande que los responsables politicos deben ocupar en la
idea de integrar las redes avanzadas como una herramienta para la
innovacion y desarrollo tecnoldgico de cada pais.

Evaluando el modelo de
operacion

La infraestructura de Grid y los ser-
vicios de Computaciéon Avanzada
(CA) podrian seguir el mismo pro-
ceso que otros servicios de Red-
CLARA. Hasta ahora, se evalua la
siguiente propuesta de operaciones:

Los paises que pueden apoyar la
creacion de un GOC (Centro de
Operaciones de GRID) tendran uno,
y los que no puedan asumirlo o no
estén suficientemente entrenados
como para crear uno, puede utilizar
el Centro de Operaciones GRID
Regional (ROC). CLARA licitaria el
funcionamiento de la NOC (Network
Operation Centre: Centro de Ope-
raciones de la red) regional cada
cuatro anos, y la NREN (National
Research & Education Network: Red
Nacional de Investigacion y edu-
cacion) que proporcione la mayor
cantidad de personal a la operacion,
entre otros requisitos, seria la que
opere la RNOC durante ese perio-
do. Se debe crear un nuevo grupo

técnico de CA, el cual puede seguir
la evolucién de los servicios.

Los GOCs nacionales seran respon-
sables de sus servicios nacionales
e interactuarian con el ROC cuan-
do los servicios tengan un alcance
regional. EI ROC se hara cargo de
las funciones domésticas de aque-
llos paises que no tienen GOC.
RedCLARA utilizaria un minimo de
personal para la prestacion de los
servicios del ROC, ya que la mayo-
ria de la prestacion de servicios se
mantendra bajo los RC (centros de
recursos) distribuidos de los diferen-
tes paises participantes. Las institu-
ciones o los organismos nacionales
de Ciencia y Tecnologia, segun sea
el caso, deberian cubrir los costos
de operacion. Al término de GISE-
LA, el TT CLARA tomaria posesion
y RedCLARA tendra que subastar la
operacion del ROC entre las institu-
ciones participantes.
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DOS PAISES CON PASO
SEGURO EN LA E-CIENCIA

Durante el segundo semestre
del proyecto GISELA, América
Latina recibié dos buenas noti-
cias que involucran avances en

e Una prioridad para Argentina

Una serie de universidades y centros de investigacion en

la e-Ciencia, tanto en Colombia Argentina firmaron un acuerdo para establecer un consorcio
como en Argentina, dos paises nacional de e-Ciencia, con el fin de promover la Grid en la
que reunen esfuerzos para con- investigacion y educacion, tanto en instituciones publicas y

solidar su infraestructura técnica privadas, bajo un modelo inspirado en el proyecto GISELA.
y de organizacion en el uso aca-

démico de las redes avanzadas. La red de colaboracién, coordinada por INNOVA-T, busca

impulsar el desarrollo de la infraestructura Grid argentina,
asi como aumentar el conocimiento de la comunidad cien-
tifica, industria, gobierno y otros sectores de la sociedad
sobre las aplicaciones potenciales y ventajas de las tecno-
logias asociadas a la computacion distribuida.

Esta iniciativa refuerza los objetivos del Sistema Nacional
de Computacion de Alto Desempefio (SNCAD), impulsa-
do por el Ministerio de Ciencia, Tecnologia e Innovacion
Productiva de Argentina y el Consejo Interinstitucional de
Ciencia y Tecnologia para consolidar en el pais surameri-
cano el trabajo conjunto que permita satisfacer la creciente
demanda de la comunidad

cientifica y tecnolégica en las

areas de almacenamiento,

grid, de alto desempefio y de

alto rendimiento, de visua-

lizacion y otras tecnologias

emergentes.

Sistema Nacional de
Computacion de Alto Desempefio
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eAutoridad colombiana

Colombia se incorpord a la lista de paises de América
latina que tienen autoridades de certificacion asociadas a
los servicios Grid. La autoridad colombiana de certificacion
sera la Universidad de los Andes de Bogota —Uniandes-,
instancia ya acreditada por la organizacion que vela por las
politicas y normativas de todas las autoridades de certifi-
cacion Grid —IGTF- (por sus siglas en inglés International
Grid Trust Federation).

La autoridad de certificacion permite avalar en forma con-
fiable la suscripcién de los usuarios y servidores en el Grid,
dentro de una exigente politica de seguridad que garanti-
za directrices comunes en el uso de esta plataforma. En
adelante, los interesados colombianos en usar la platafor-
ma Grid contaran con la gestion de certificacion expedida
dentro de su propio pais, por medio de la Uniandes.

Para ser reconocido como autoridad de certificacion, las
instancias nacionales deben pasar por un largo proceso
protocolar que revisa exhaustivamente requerimientos
técnicos, de infraestructura, de personal y ético. En Amé-
rica Latina los paises que cuentan con autoridad nacional
de certificacion Grid son: Argentina, Brasil, Chile, México
Venezuela, y ahora Colombia.

CRIGTF

International Grid Trust Federation
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giSelo

A large amount of computers and storage
provided by the project partners, is now
available for groups of scientists working
on problems that demand high quantities
of computing resources, that without this
e-infrastructure would be difficult to solve.
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