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PROLOGO

Las tecnologias de la informacion y las comunicaciones (en forma breve,
TIC) se han convertido en omnipresentes en nuestras vidas. Ordenado-
res, Internet, teléfonos fijos y moviles son casi imprescindibles para nues-
tros trabajos, nuestra vida cotidiana. De hecho, estamos inmersos en una
nueva cresta de la ola innovadora en el macrosector de las TIC, con la
irrupciéon casi simultanea de tres nuevas facetas: la nube, el tratamien-
to de enormes volumenes de datos (o Big Data) y las apps para moviles
y tablets. Por su menor visibilidad, es menos conocido que también la
computacién de altas prestaciones es un area en auge que ha salido de
los nichos tradicionales de la investigacion, las grandes organizaciones y
las entidades gubernamentales para esparcirse en mas sectores y en mas
areas de conocimiento.

Este pequefio ensayo tiene el modesto proposito de inspirar a los em-
prendedores para que aprovechen el mundo de oportunidades presentes
y futuras que tiene la computacion de altas prestaciones, también cono-
cida como HPC. A pesar de que la computacion ha estado en el germen
de los ordenadores, se encuentra ahora en una encrucijada, necesitando
soluciones ingeniosas al bloqueo en el crecimiento de la frecuencia de
reloj en las CPUs para sequir mejorando sus capacidades y para adaptarse
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a nuevas formas de uso. Existen multitud de problemas y necesidades
gue se pueden resolver con la computacion de altas prestaciones, lo que
crea también multitud de oportunidades. Es una tecnologia que sera ne-
cesario dominar para poder competir eficazmente sin perder el bienestar
que hemos alcanzado en los ultimos decenios. A fin de cuentas, la HPC
no hace mas que explotar el conocimiento adquirido previamente y el
conocimiento es la fuente de la riqueza de los paises cuando estan esca-
sos de recursos naturales. Y Europa es una fuente inagotable del mismo.
Es nuestra tarea conseguir explotarlo para mejorar la calidad de vida de
nuestra sociedad.

Es posible que mis colegas del area de la computacién no estén totalmen-
te de acuerdo con el concepto empleado para definir HPC. Algunos lo
podran considerar demasiado cerrado. Sin embargo, creo que es el mas
correcto, ya que los otros usos de los computadores que se han asociado
a HPC no tienen la caracteristica fundamental de necesitar que los resul-
tados obtenidos con los computadores se ajusten a la realidad. De los
nuevos usos mas habituales, quiza el tratamiento de grandes volumenes
de datos comerciales o de las ciudades inteligentes sea el mas cercano y
merezca su inclusion en la definicion utilizada para perfilar el contenido
del libro. En cualquier caso, con o sin estos nuevos usos, la HPC es una
tecnologia que es necesario dominar y aprovechar.

Para no seguir favoreciendo a las grandes comparnias de software y hard-
ware que ya tienen suficiente publicidad gratuita en los medios de co-
municacion (pensemos todos en unas gafas magicas que tampoco son
la panacea y que estan estos dfas hasta en la sopa), en caso de dar ejem-
plos, he preferido utilizar pequenas companias frente a las grandes, a ser
posible europeas, y proyectos publicos innovadores en vez de iniciativas
empresariales, al estar al alcance de todos.

El libro se divide en seis capitulos. El primero busca contextualizar la com-
putacion de altas prestaciones y su contribucion a la competitividad y a la
historia de la informatica. El segundo describe los diferentes componentes
técnicos que estan involucrados, desde el hardware hasta las herramientas
de software. Este capitulo quiza le resulte complicado al lector ajeno a las
tecnologias de los computadores, y en una primera lectura podria saltarse,
aungue recomiendo que no se haga, ya que ayuda a comprender el hilo
argumental del libro. Le sigue otro en donde se muestra como se utiliza
esta tecnologia en diferentes sectores, en que se aplica eficazmente y en
donde se ha convertido en imprescindible. La innovaciéon esta presente
en los dos siguientes: el primero analizando la relacién existente entre la



nube (el Cloud) y la HPC; el segundo dando un breve bosquejo del pa-
norama de la investigacion, el desarrollo y la innovaciéon en el area de la
computacién y sus aplicaciones. Bosquejo, ya que abordar detalladamente
las necesidades de |+D+I necesitaria todo un libro solo para describirlas.
Finalmente, el ultimo capitulo cierra este ensayo con unas pequefas con-
clusiones sobre las oportunidades que no se han de dejar pasar. Es un
capitulo de reflexion, remarcando aquellos puntos ya descritos anterior-
mente que pueden aprovecharse para crear nuevas actividades, nuevos
negocios présperos desde cualquier lugar, incluso en la periferia de Europa
en donde tengo el placer de vivir. Al final del libro también hay una pe-
quena bibliografia seleccionada para cada capitulo, por si el lector quiere
profundizar sobre los temas tratados.

Si al final de la lectura de este libro el lector ha aprendido algo nuevo, me
doy por satisfecho. Si ademds, como consecuencia de su lectura decide
emprender una nueva actividad investigadora o innovadora relacionada
con la computaciéon de altas prestaciones, no deje de comunicarmelo, ya
gue me hara extremadamente feliz y compensara el esfuerzo invertido.

No quiero terminar este breve prélogo sin agradecer a aquellos que me
han ayudado a escribir este libro. Primero a mis compaferos del CESGA,
especialmente a Fernando, Nacho y Javier, que han aportado ideas y co-
mentarios Utiles. A José, mi vecino y amigo, por sus comentarios durante
las cervezas sabatinas y abrirme los ojos sobre la necesidad de destacar
el papel de la HPC en el mundo, aunque probablemente él no sea cons-
ciente de lo que dispar6é en mi esa idea. Finalmente, a mi familia, que han
soportado un verano de arduo trabajo vespertino y, especialmente a mi
mujer, gue ha sido mi correctora, mi disefiadora grafica y mi critica mas
fiel. Va por ellos.

Ames, verano de 2013.

La computacion competitiva



10

La computacion competitiva

«The purpose of computing is insight, not numbers» '

Richard Hamming

CAPITULO 1.
COMPETIR COMPUTANDO

iPor qué el 97% de las empresas industriales que utilizan la computacion
de altas prestaciones la consideran indispensable para competir? Pocas ve-
ces se produce una coincidencia tan abrumadora sobre una tecnologia.
Probablemente hoy obtendriamos la misma respuesta si se preguntara so-
bre la mensajeria electrénica o la utilizacién de Internet en general. Estas
tienen un nivel de implantacion muy alto tanto en las empresas como en
los ciudadanos y han significado un mundo de oportunidades de negocio,
todavia sin conocer el final. Sin embargo, la computacién de altas presta-
ciones no estad tan ampliamente instalada entre aquellas companias que
podrian aprovecharse de sus capacidades. En muchos casos incluso desco-
nocen que existe o como la pueden utilizar para competir en un mercado
mas globalizado.

La respuesta a la pregunta probablemente tenga mucho que ver con los
ahorros de costes y la mejora de la calidad que ha supuesto la irrupcion
de esta tecnologia en diversos sectores. Asi, en el sector del automaévil ha
permitido reducir los tiempos medios de desarrollo de un nuevo vehiculo
de 5 a solo 2 afos mientras se ha mejorado el confort de los pasajeros, el
respeto al medio ambiente o la respuesta en caso de colisién. Otros sectores
de la manufactura también se benefician enormemente, como puede ser
el aeronautico o el edlico. Pero la computacién de altas prestaciones se ha

1. El propésito de la computacion es comprender, no obtener nimeros. Traduccion del autor.



extendido como una mancha de aceite a otras areas como la sanitaria,
ayudando en el descubrimiento de nuevos farmacos o en el diagnéstico
de enfermedades; en la banca, mejorando los analisis de riesgos y en la
deteccién de fraudes; o en el energético, sirviendo como herramienta para
la deteccion de nuevos yacimientos petroliferos. Sus aplicaciones son in-
numerables, sujetas solo a las limitaciones del propio conocimiento sobre
los procesos en donde se quiere utilizar.

El concepto de computacion de altas prestaciones

Precisamente es el conocimiento, o mejor dicho, el tipo de conocimiento
necesario para la creacion y utilizaciéon de aplicaciones de computacion
de altas prestaciones (a lo largo del libro se utilizard también las siglas en
inglés HPC para referirse a ella) lo que puede ayudar a distinguir entre
esta y la informéatica mas convencional de gestiéon y ocio a la que esta-
mos mas acostumbrados. Asi, la companfia Intersect360 proporciona la
siguiente definicién cuando realiza sus encuestas sobre su utilizacion entre
las empresas:

«La computacion de altas prestaciones (HPC) es el uso de servidores, clusteres
y supercomputadores —mas el software, herramientas, componentes, alma-
cenamiento y servicios— para tareas cientificas, de ingenieria o analiticas que
son particularmente intensivas en computacion, uso de memoria 0 manejo
de datos.»?

La definicion incluye cuatro elementos que en conjunto la hacen Unica:
hardware, software, forma de uso y tipo de utilizacién. Pero lo mas des-
tacable es este Ultimo: para tareas cientificas, de ingenieria o analiticas.
Aunque la innovacion constante hace que se creen nuevos modelos de
utilizacion de este tipo de computacion, su nucleo estd asociado a es-
tos tres tipos de tareas, que requieren un conocimiento importante, sino
exhaustivo, del software y de los métodos que esta utilizando. Las otras
caracteristicas reflejadas en la definiciéon, aunque importantes, no son su-
ficientes para distinguirla de otras. El uso intensivo de la computacion
también se produce en los juegos de computador o de las consolas. Las
bases de datos utilizan intensivamente la memoria o manejan cantidades
importantes de datos. Incluso los servidores, ordenadores o computado-
res, como los queramos nombrar, son ahora casi iguales, sino idénticos,
a los existentes en los entornos de gestién. De hecho, actualmente los
supercomputadores se fabrican fundamentalmente con componentes
casi convencionales (off-the-shell) unidos por redes de comunicaciones de
muy altas prestaciones.

2. Traduccién del autor de: «High Performance Computing (HPC) is the use of servers, clusters, and
supercomputers —plus associated software, tools, components, storage, and services— for scientific,
engineering, or analytical tasks that are particularly intensive in computation, memory usage, or data
management.»

1
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Como se comentd anteriormente, la definicion se queda incluso corta en
la forma de uso, debido a su introducciéon en otros muchos campos de la
actividad diaria. Aunque su implantacion esta muy arraigada en las areas
de las ciencias fisicas, matematicas, quimicas o ingenierias, se ha exten-
dido rédpidamente su utilizaciéon a otros &mbitos muy pujantes como la
biologia, la medicina o las finanzas en donde se ha convertido en una
potente herramienta de trabajo, en muchos casos imprescindible.

Para comprender mejor lo que es la computaciéon de altas prestaciones
consideremos un caso modelo sencillo de uso relacionado con la inge-
nierfa o la ciencia basica. Supongamos que queremos conocer mejor un
proceso que afecta al procedimiento de fabricacion de un producto para
mejorarloy, por lo tanto, hacerlo més efectivo o eficaz. Lo primero que se
necesita es tener un modelo conceptual de lo que ocurre en el proceso,
es decir, a partir de nuestro conocimiento del mismo (y en muchos casos
de la fisica, la quimica o la biologia que esta involucrada), imaginamos
como se desarrolla el mismo. Partiendo de esta hipdtesis, se construye
un modelo matematico del proceso que refleje esa realidad (llustracion
1). En algunos casos, este modelo se podra resolver de forma analitica, es
decir, solucionando las ecuaciones matematicas hasta tener un resultado
dado por una formula o una funcién sencilla que depende de una serie
de pardmetros o magnitudes (como puede ser la presion o la tempera-
tura) que deseablemente son los que se pueden controlar en el proceso.
Sin embargo, existen otros muchos casos en donde no es posible ob-
tener este tipo de soluciones, por lo que es necesario recurrir a buscar
soluciones numéricas aproximadas.

Para ello se desarrolla un programa informatico que resuelve numérica-
mente el modelo matematico utilizando la capacidad computacional de
los ordenadores. Pueden existir multitud de métodos de resolucion de las
ecuaciones que modelan el proceso, cada uno de ellos con sus limitacio-
nesy aproximaciones. Pero todos ellos tienen en comun por la necesidad
de hacer una cantidad ingente de operaciones matematicas. De ahi el
uso intensivo de computacion, generalmente acompafnado también de
una utilizacion también intensiva de la memoria.

Cuando el programa de ordenador esté disponible, se podra estudiar el
comportamiento del proceso variando uno o varios de los parametros
que lo controlan. Por ejemplo, la temperatura. Pero antes de que real-
mente sea posible utilizarlo de forma rutinaria es necesario, como en
cualquier programa informatico, hacer la verificacion y la validacion del
mismo.



Aunque los procesos de verificacion y validacion se han de hacer en todos
los programas de ordenador, existe para este caso una sutil diferencia.
La verificacion es el proceso para comprobar que el resultado numérico
proporcionado coincide con suficiente exactitud con la solucién del mod-
elo matematico propuesto. Por ejemplo, uno de los test que se realiza
frecuentemente es la comparacion de la solucién numérica con una so-
lucién que se pueda obtener de forma analitica en algun caso sencillo.
Basicamente, estas pruebas lo que intentan es responder a la pregunta
de si estamos resolviendo las ecuaciones que modelan el proceso de
forma correcta.

Condiciones =i

Resolucidn
Mumérica

‘Anélisis
Resultados

llustracién 1: Modelo simplificado del uso de la computacion de altas prestaciones.

La validaciéon es mas amplia, ya que abarca tanto el programa de ordena-
dor como el modelo matematico utilizado. Es decir, necesita comprobar
si hemos resuelto las ecuaciones correctas, si el modelo conceptual o
matematico es el adecuado. Para ello, lo mas acertado es comparar los
resultados numéricos con los datos experimentales que se puedan ob-
tener del proceso. Si la solucién numérica no coincide con lo esperado,

13
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es necesario reformular de nuevo el modelo conceptual y, por tanto, las
matematicas involucradas.

La Asociacion Americana de Ingenieros Mecanicos (ASME) define el pro-
ceso de validacién como «/a determinacion del grado de que un modelo
es una representacion exacta del mundo real desde la perspectiva de los
usos previstos del modelo». Por tanto, no es necesario que el modelo
y el programa de computador que lo resuelve de forma aproximada,
se puedan utilizar para resolver todas las posibles variantes del proceso,
sino solo aquellas en donde existe interés en conocer la solucién. Es de-
cir, el programa solamente proporciona soluciones correctas dentro de
un dominio de aplicacion. De ahi que la documentacion que tiene que
acompanar a estos programas de computacion ha de incluir informacion
exhaustiva sobre el modelo conceptual o matematico subyacente, las
aproximaciones que se han aplicado y los métodos numéricos utilizados,
de tal forma que el usuario final de la aplicacién informatica pueda eva-
luar si es posible o no emplearla en la simulacion de su propio proceso.

De este modelo simplificado se puede extraer también la conclusién de
que los programas informaéticos que se utilizan necesitan de un equipo
multidisciplinar para su creaciéon que incluya, como minimo, a expertos
en el proceso que se quiere evaluar, en las técnicas matematicas a utilizar
y en las tecnologfas de computacion a usar® . Ademas, el ciclo de vida del
software creado es mucho mas largo que el del software convencional.
Frente a ciclos de semanas o meses de nuevos programas comerciales
tradicionales, la creacion, verificacion y validacién de una nueva aplica-
cion informatica para los sectores de la ingenierfa o de las ciencias basicas
puede llevar afios. En compensacién, también tienen una vida comercial
habitualmente muy larga, de decenas de afos.

Motivos para usar la HPC

En cualquier caso, la computacion de altas prestaciones se ha de enten-
der como una herramienta de trabajo no un fin en si mismo. Asi, exis-
ten muchas motivaciones para su utilizacion, pero destacaremos cuatro
principales. La primera es comprender. Frecuentemente en las ciencias
basicas y aplicadas existen resultados experimentales que no tienen una
explicacion sencilla debido a la complejidad del sistema estudiado. Sin
embargo, se da por supuesto que, para esos sistemas, las leyes basicas
del area cientifica en la que se desarrolla ese proceso se cumplen y que,
por tanto, una simulacién desde esos primeros principios puede explicar
gue pasa. La simulacion permite por tanto entender el sistema estudiado
y, como consecuencia, poder mejorarlo o utilizarlo en el futuro.

3. Lainterseccién de las tres area se suele denominar Ciencia Computacional (Computational Science)



La segunda de las motivaciones es predecir, esto es, conocer de antemano
el comportamiento del sistema que se esta estudiando o analizando. Quiza
la aplicacién mas popular que ha surgido como resultado de la utilizacion
de la computacion de altas prestaciones se encuentra en este ambito: el
prondstico del tiempo. Desde hace afios se utilizan modelos meteorologi-
cos para analizar la evolucion de la atmdsfera y concluir, con cierto riesgo
de equivocacion, como sera el tiempo en los proximos dias. Con los afios,
este pronodstico ha ido mejorando tanto en calidad como en su extension
temporal, permitiéndonos saber con antelacién suficiente la temperatura
que tendremos, el viento que soplard y su intensidad, la probabilidad de
que llueva o haya tormentas. Pero también existen otros dmbitos en donde
esa capacidad predictiva es esencial. Por ejemplo, en el drea de ingenieria,
esta capacidad permite conocer la respuesta del producto o proceso que
se esta disefando antes de fabricarlo fisicamente. La construccién de un
modelo virtual permite analizarlo en detalle y predecir su comportamiento
en las condiciones de uso finales y, por tanto, comprobar virtualmente que
cumple con los requisitos o solicitaciones demandadas antes de fabricarlo,
lo cual genera unos ahorros sustanciales en tiempo y dinero. Asimismo, en
un futuro no muy lejano la prediccién ayudard a conocer el resultado de
una intervencion médica antes de realizarla, como puede ser el cambio en
la circulacion sanguinea al realizar un by-pass.

Diagnosticar es otro de los usos que tiene cada vez mas impacto, sobre
todo social. Se refiere a la determinacion de las causas que han producido
los hechos que se estan analizando. En el campo de la medicina, por ejem-
plo, los analisis genéticos de Ultima generacién permiten determinar de
forma fehaciente algunas enfermedades, ayudados por la computacion
que es capaz de tratar de forma rapida y eficiente la ingente cantidad de
informacién que genera la secuenciacion del genoma humano. Un segun-
do ejemplo es su utilizacion para el andlisis de hechos ya ocurridos con el
objetivo de detectar las causas que los han generado o de confirmar las
hipotesis que se hayan obtenido previamente.

La ultima motivacion que destacaremos es el descubrimiento. Gracias a la
capacidad de analizar enormes cantidades de datos o de convertirse en un
laboratorio virtual, la computacion de altas prestaciones puede utilizarse
para generar nuevo conocimiento o para buscar y encontrar nuevas solu-
ciones. El sector farmacéutico hace uso frecuentemente de esta capacidad
para descubrir nuevos farmacos. Para ello, analiza virtualmente como inte-
ractUan pequenos compuestos quimicos con las proteinas responsables de
la enfermedad que se quiere combatir para anular sus efectos. El objetivo
es reducir el nUumero de compuestos a probar en el laboratorio, acortando
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los tiempos de desarrollo de nuevos farmacos y, de nuevo, reducir los cos-
tes de disefo del mismo. En la industria energética, gracias a la combina-
cion de gran cantidad de datos sismicos y a los modelos del terreno, ayuda
a la deteccion de nuevos yacimientos petroliferos, mejorando el nivel de
éxito de las prospecciones.

Las herramientas

Volviendo a la definicién de la primera pagina de este capitulo, hasta ahora
nos hemos centrado fundamentalmente en el tipo de uso. Sin embargo,
esta hace hincapié en el «uso de servidores, clusteres y supercomputado-
res». El concepto de servidor es un computador Unico construido con una
o varias CPUs que se dedica en exclusiva o compartido al tipo de uso que
se ha especificado. Aunque muchas veces los servidores estan dedicados
a estas tareas y no se utilizan frecuentemente como puesto de trabajo, la
realidad es que en muchas empresas e incluso entornos de investigacion,
las propias estaciones de trabajo (o los PC) se utilizan para ejecutar las apli-
caciones cientifico-técnicas. Por tanto, se puede asumir en la definicién
gue estos puestos de trabajo también pueden incluirse en el entorno de
HPC. Un cluster es una agrupacion de servidores (también denominados
nodos) que comparten algun tipo de recurso computacional, como el al-
macenamiento o el sistema de gestion. Pueden tener una configuracion
homogénea o heterogénea. En el primer caso, todos los servidores que lo
forman tienen la misma configuracion hardware, sistema operativo y soft-
ware (quiza excluyendo uno de ellos que actia como nodo de cabecera
gue puede tener una configuracién maés especifica para permitir el acceso
directo de los usuarios). Tienen como ventaja la facilidad de gestiéon y
uso, al ser todos los elementos iguales. Como desventaja, la lentitud en
la adaptacion a nuevas tecnologias y en su crecimiento en caso de nece-
sidad. En el caso heterogéneo, la configuracién de cada nodo puede ser
diferente, tanto en tipo de CPU como en otros recursos necesarios en
computaciéon (almacenamiento, memoria RAM, red de comunicaciones,
incluso en sistema operativo). El inconveniente es que son mas complejos
de gestionar y, en algunos casos, utilizar para el propésito de la computa-
cion técnica, pero se adaptan mas rapidamente a las novedades técnicas y
son mas faciles de ampliar en caso necesario. Incluso un clister heterogé-
neo puede combinar partes especializadas en alguna forma de uso.

Finalmente estan los supercomputadores. Frecuentemente se solapan los
conceptos de computacion de altas prestaciones y supercomputacion,
creando una confusién que se convierte en una barrera psicolégica para
el acercamiento a la HPC. En realidad, no es facil distinguir tecnolégica-




mente un clUster de un supercomputador, ya que los elementos que los
componen habitualmente son los mismos, simplemente se distinguen en
el nimero de elementos que tienen, siendo en el segundo mucho mas
grande. Por ejemplo, el supercomputador mas potente del mundo en ju-
nio de 2013 (llamado Tianhe-2, que en castellano significa Via Lactea-2)
tenia mas de tres millones de nucleos de calculo repartidos en 16.000
nodos, que dista mucho de un cluster tipico de una empresa o de un cen-
tro de investigacion, que pueden tener unos miles de nucleos repartidos
en decenas o quiza centenas de servidores.

Solo en casos muy especificos, los supercomputadores tienen algun ele-
mento diferente o una arquitectura especifica, como la serie SX de la com-
pafia japonesa NEC basada sobre procesadores vectoriales. De hecho, en
muchos de ellos es posible que la CPU que se esta utilizando no sea la mas
réapida (considerando la frecuencia o el nUmero de operaciones que podria
realizar por cada segundo), sino que su capacidad se consigue agregando
varias CPU para la solucion de un Unico problema computacional. La asun-
cion de que el prefijo «super» significa que es mucho mas «potente» que
mi propio computador, lleva muchas veces a desilusiones de los potencia-
les usuarios cuando se percatan de que su programa no se ejecuta mas
rapidamente al no poder utilizar mas de un nucleo del procesador.

De hecho, definir lo que se entiende por un supercomputador no es senci-
llo. Lo mas comun es distinguir con ese apelativo a aquellos computadores
mas grandes o rapidos existentes en un momento dado. Por tanto, es mas
una etiqueta o distincién temporal que una caracteristica en si del propio
computador. ¢Y cémo se sabe que son los mas rapidos? La clasificacion
gue se utiliza actualmente es la lista TOP500 que se actualiza cada seis
meses (en junio y noviembre de cada afio) y que como su nombre indica,
incluye los 500 computadores mas potentes del mundo (que han solicita-
do su inclusién enviando la informacién que se demanda). Dicha lista se
confecciona ejecutando un programa informatico especifico que permite
medir el nimero de operaciones matematicas simples (sumas y multipli-
caciones) que puede ejecutar en cada segundo. En el caso del Tianhe-2
citado anteriormente, era capaz de calcular 34 000 billones de operacio-
nes matematicas por segundo (en concreto, 33 862 700 000 000 000).
Un numero sorprendentemente grande para el cual los humanos, si pu-
diéramos hacer una operacion matematica (por ejemplo, una suma) por
segundo, necesitariamos algo mas de 1000 millones de afos.

Esta integracion de servidores en una Unica infraestructura abre la posibi-
lidad de utilizarla conjuntamente en la resoluciéon de un gran modelo que
de otra forma no podria solucionarse en un tiempo razonable. Técnica-
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mente es lo que se denomina capability computing. En contraste, existe
la necesidad de ejecutar modelos mas modestos, que no necesitan tantos
recursos computacionales pero que frecuentemente si demandan que se
ejecuten las aplicaciones varias veces, incluso miles de veces. Tipicamen-
te este modelo de uso de los supercomputadores se denomina capacity
computing. Existe una tercera opcion, similar a la anterior, en donde lo
importante es cuantas ejecuciones son posibles por cada fraccion de tiem-
po, ya que lo que se busca es ejecutar miles de casos diferentes, aunque
frecuentemente solo necesitan una CPU cada una de ellas. Es la computa-
cion de alto caudal (o High Throughput Computing - HTC).

Un breve de historia

Es esta capacidad de resolver problemas técnicos, que a los humanos nos
seria complicado o imposible de solucionar directamente, lo que ha impul-
sado histéricamente el desarrollo de la computaciéon. En Espafia estamos
mas acostumbrados a utilizar la palabra ordenador (derivada del latin or-
dinator) que nos acerca mas al concepto de colocar o tratar informacién,
curiosamente una de las nuevas demandas para la computacién de altas
prestaciones relacionadas con el analisis de datos. Sin embargo, el término
computador (del latin computare, es decir, calcular) estda mas arraigado
en otros paises, por ejemplo en los anglosajones. Aunque los computa-
dores son uno de las maquinas que mas ha evolucionado en el siglo XX,
su historia es muy larga. Una de las primeras calculadoras se la debemos
al matematico, fisico y filésofo Blaise Pascal llamada Pascalina, inventada
en 1642. Funcionaba con ruedas y engranajes para realizar sumas y, con
el tiempo, Pascal también fue capaz de incluir la resta. Aunque de origen
noble, fue lo que hoy consideramos un emprendedor ademas de inventor,
creando una compafia para su comercializacion. Llegé a vender cincuen-
ta, de las cuales aun se conservan nueve. Antes de la Pascalina, existen
solo evidencias escritas de otras maquinas de calcular. De entre los genios
siempre presentes en la historia de la técnica esta Leonardo da Vinci. En
sus manuscritos (en concreto en el llamado Cédice de Madrid) existe un
esquema de una maquina de sumar, descubierto en 1967. Este ingenio
es mas de cien afos anterior al invento de Pascal, aunque probablemente
no lo conociera ni se basara en él para su invencidon. Tampoco se cree que
fuera conocedor de otra calculadora de la que solo se conservan esque-
mas manuscritos, concebida por Wilhelm Schickard, ministro luterano y
profesor de astronomia y matematicas. Segun la correspondencia entre
él y Kepler, habfa construido una calculadora que permitia realizar rapi-
damente sumas, restas, multiplicaciones y divisiones. Era 1623, es decir,
casi 20 anos anterior a la Pascalina y con capacidades superiores a esta.



Sin embargo, aunque la correspondencia con Kepler incluye informacién
sobre el encargo de la fabricacion de una para él, no hay evidencias de
que se llegara a construir. Lo mas importante es que la utilizacion de la
maquina de Schickard estaba inspirada por la necesidad de hacer calculos
complejos de astronomia, frente a la Pascalina, que fue desarrollada para
hacer célculos monetarios en la hacienda francesa.

Doscientos afios después de la calculadora de Pascal, de nuevo la astro-
nomia y la necesidad de contar con tablas matematicas fiables, llevd a
Charles Babbage a proponer en 1822 la construccion de la primera ma-
quina considerada como programable: la maquina diferencial. Esta no lle-
g6 nunca a funcionar, a pesar de contar con una importante financiaciéon
del gobierno britanico. Tampoco se llegd a construir un segundo disefio
llamado maquina analitica, mas sencilla mecanicamente. Ambos disefios
utilizaban el sistema decimal para los célculos, tarjetas perforadas para
introducir los programas (que recordaran los lectores mas veteranos) y una
impresora para la salida.

No es hasta 1941 que se introduce la aritmética binaria con la construc-
cion en Alemania del primer computador electromecanico, fabricado por
Konrad Zuse (el Z3). En este caso, también la computacion técnica estuvo
detras de su desarrollo, ya que se fabricé y utilizd para realizar anélisis
estadisticos de las vibraciones de las alas de los aviones. Mas conocida
popularmente, y durante mucho tiempo reconocida como la madre de la
computadora moderna, es la americana ENIAC, utilizada para el desarrollo
de la bomba atémica (aunque pensada inicialmente para el calculo balis-
tico). Este computador, presentado en sociedad en 1946, puede decirse
que fue el detonante para que a partir de la finalizacion de la Segun-
da Guerra Mundial, la explosion de la computacion haya sido imparable
hasta nuestros dias. Existen precedentes menos conocidos, y con menos
impacto posterior, como la computadora Colossus britanica dedicada a
romper los mensajes cifrados o también la americana de Atanasoff-Berry.

La historia de la computacion se acostumbra a dividir en generaciones que
se distinguen por la tecnologia utilizada. Asi, la primera utilizaba como
componente electronico fundamental la valvula de vacio, lo que implicaba
un gran consumo de electricidad y generaciéon de calor, caracteristicas
comunes a los supercomputadores modernos como veremos, aunque por
diferentes motivos. La segunda generacion utiliza ya el transistor como
substituto, reduciendo drasticamente el consumo eléctrico y el tamafio de
los computadores. A partir de 1964 se empezaron a utilizar los circuitos
integrados, que de nuevo redujeron el tamafio de los computadores y
los hicieron mas eficientes. Esta tercera generacién cambio radicalmente

19

La computacion competitiva



20

La computacion competitiva

con la introduccion del microprocesador por Intel en 1975, en donde se
integran los diferentes elementos de procesado en un solo dispositivo y en
donde nos encontramos actualmente, esperando a la préxima revolucion
tecnoldgica de la computacién, quiza con la introduccidon comercial de la
computacién cuantica de propdsito general.

Durante este tiempo de evolucién tecnolégica merece una especial men-
cion Seymour Cray. Nacido en 1925 en Wisconsin (Estados Unidos), este
ingeniero eléctrico trabajo casi toda su vida profesional (de méas de 45
anos) creando las maquinas mas rapidas para computacion. Esta era su
pasion, alejandose de los ordenadores de propdsito general. Su cita mas
conocida es «Cualquiera puede disefiar una CPU rapida. El truco es cons-
truir un sistema rapido»* . Sus sistemas o computadoras estaban siempre
orientados al célculo cientifico y técnico, disefiados de forma integral. Fue
el primero en introducir un computador para célculo cientifico utilizando
transistores, el 1604 de la recientemente creada compania Control Data
Corporation. En su disefio y construccion utilizaron inicialmente transis-
tores desechados, ya que no tenian dinero para comprarlos nuevos en
fabrica, por lo que el disefio era muy robusto para sobreponerse del fallo
de uno de ellos. En 1963 lanza el CDC 6600 que inclufa la posibilidad de
realizar varias operaciones matematicas simultdneamente (o en paralelo) y
que podia hacer nueve millones de operaciones por segundo. Siete afios
mas tarde termina el considerado el primer supercomputador de la histo-
ria como tal, el CDC 7600, cuatro veces mas rapido que el anterior.

El giro hacia computadores mas comerciales le hace abandonar CDC para
fundar su propia compania, Cray Research, dedicada exclusivamente a
disefar y fabricar computadores para calculo cientifico. Como resultado
crea el primer computador vectorial® en 1976, el CRAY-1, que fue un gran
éxito comercial (pensaban vender una docena y vendieron realmente mas
de 80). Incluia todavia la tecnologia de circuitos integrados cuando ya se
habia introducido el microprocesador, debido a que los primeros habfan
alcanzado la velocidad suficiente para la computacién rapida a cambio de
necesitar de refrigeracion con Freon. De hecho, multiplicaba por cuatro
la capacidad de calculo de su predecesor, llegando a los 170 millones de
operaciones. No fue hasta 1985 cuando batio la cifra de los 1000 millones
con la introduccién del Cray-2, ultimo de la serie que logré comercializar
pero con menor éxito. En este caso, debido al gran calor generado, sus
circuitos estaban sumergidos en un liquido refrigerante.

Su vida profesional esta dedicada casi exclusivamente al disefo de com-
putadores para calculo cientifico y técnico. Se enfrentd a muchos de los
problemas que todavia necesitan soluciones para seguir creciendo en ca-

4. Traduccién del autor de «Anyone can build a fast CPU. The trick is to build a fast system»
5. En el siguiente capitulo se hablara de este concepto de tipo de CPU.



pacidad: unas CPU mas eficientes, accesos mas rapidos para escribir y leer
informacién, refrigeracién de todo el sistema, software de control adap-
tado, etc. Sus innovaciones durante este tiempo le hacen merecedor del
reconocimiento que tiene como padre de la supercomputacion.

La contribucion espaiola

A pesar de los origenes de la computacién en Europa, los norteamericanos
han dominado la expansién de la computacion durante el siglo XXy princi-
pios del XXI, lo que ha influido notablemente en su historia mas conocida.
Pero ¢qué hemos hecho los espafioles? ;Hemos contribuido realmente a
esta nueva tecnologia? En este caso no tenemos que sonrojarnos, ya que
tenemos contribuciones importantes de espafoles, pero desgraciadamen-
te poco divulgadas. La primera es la calculadora inventada y patentada
por el estradense Ramon Verea nacido en 1833. Estudiante de Filosofia
en la Universidad de Santiago de Compostela por su interés de seguir una
carrera literaria y periodista de profesion, concebia un cambio en la co-
lonizacién asegurando que «/a espada fue sustituida con la patente». Su
calculadora patentada en 1878 resolvia el problema de la multiplicaciéon
en un solo paso, frente a las anteriores que lo hacian a través de sumas
sucesivas. El afdn que puso en su invenciéon solo estaba motivado por
«contribuir con algo al avance de la ciencia y un poco de amor propio».
Esta maquina de calcular no se llegd a comercializar por la falta de interés
de su inventor, pero fue la precursora de otras exitosas como la Millionaire
(patentada en 1892), que se puede ver en la exposicién que existe en el
Centro de Supercomputacion de Galicia.

La segunda gran contribucién se la debemos ya a un genio no suficiente-
mente conocido en Espafa, y alin menos reconocido, a pesar de sus gran-
des contribuciones tecnoldgicas: Don Leonardo Torres Quevedo. Nacido
en un pequeno pueblo de Cantabria en 1852, este ingeniero y sobre todo
inventor, ha hecho importantes contribuciones a la técnica que empiezan
a ser ahora reconocidas mundialmente. Inventé el primer mando a distan-
cia (el telekino) que enviaba instrucciones a un autémata a través de on-
das electromagnéticas, al igual que hacemos ahora con nuestros aparatos
electrénicos, pero hace 110 afos, en 1903. Su pasion por la automatica
también le llevé a construir un ajedrecista mecanico que jugaba el final
de una partida de rey y torre contra rey, donde el contrincante movia
libremente este Ultimo, aunque siempre perdiera. Quiza exageradamente
se considera el precursor de los videojuegos. Pero su contribuciéon en la
computacién esta en la concepcién, disefio y fabricacion de las maqui-
nas de calcular, como demostracion de los conceptos revolucionarios y
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avanzados sobre automatica expuestos en su obra cumbre «Ensayos sobre
Automatica». En este trabajo describe las maquinas de calcular como un
caso particular del autémata que «tengan discernimiento» e «imiten a
los seres vivos, ejecutando sus actos con arreglo a las impresiones que
reciben y adaptando su conducta a las circunstancias». Para conseguir
las nuevas maquinas llega a la conclusion de que es necesario cambiar de
métodos mecanicos y fundamentalmente analégicos, a las nuevas tecno-
logias electromecanicas y digitales. Introduce también una representacion
de los numeros similar a la actual de coma flotante. La demostracién de
las ideas de nuestro particular Leonardo da Vinci, se plasma en 1920 con
su aritmometro que él denominaba méquina analitica. Este nuevo «com-
putador» electromecanico utilizaba la tecnologia de los relés y constaba
de elementos similares a los presentes en los ordenadores actuales: unidad
aritmética, unidad de control, memoria reducida y dispositivos de entrada
y salida. Era capaz, por primera vez, de comparar dos cantidades de varias
cifras. Es decir, una revolucién en toda regla.

En la actualidad también contamos con investigadores e ingenieros que
han contribuido o estan contribuyendo significativamente al avance de la
computacién de altas prestaciones y sus utilizaciones practicas. En 2007,
el profesor Mateo Valero fue reconocido con el premio Eckert-Mauchly
otorgado conjuntamente por la ACM (Association for Computing Ma-
chinery) y la IEEE Computer Society «por sus contribuciones seminales en
el drea de computacion vectorial y multihilo, y por sus pioneros nuevos
enfoques basicos para el paralelismo a nivel de instruccion». También en
el drea del software existen importantes aportaciones, tanto a nivel de
herramientas como de aplicaciones especificas. Entre ellas tenemos un re-
cord mundial en electromagnetismo computacional, en donde un equipo
multidisciplinar formado por investigadores y técnicos de las universidades
de Vigo y Extremadura y del Centro de Supercomputaciéon de Galicia re-
solvié un problema practico con 1000 millones de incoégnitas utilizando el
supercomputador Finis Terrae.

Por tanto, la computacion de altas prestaciones esta desde el principio de
la informética, llevando al limite sus capacidades, dando a cambio una
herramienta que permite a las empresas competir en un mundo mas glo-
balizado y a los investigadores a estar en la vanguardia de la ciencia y la
técnica. Conocer sus posibilidades es apostar por un mundo nuevo de
oportunidades.



«For over a decade prophets have voiced the contention that the
organization of a single computer has reached its limits and that
truly significant advances can be made only by interconnection of a
multiplicity of computers in such a manner as to permit cooperative

solution»®

Gene M. Amdahl (1967)

CAPITULO 2.
LA TECNOLOGIA DE HPC

Gene M. Amdahl incluyé la frase que abre este capitulo en 1967 cuan-
do trabajaba para IBM en una conferencia titulada «Validity of the single
processor approach to achieving large scale computing capabilities»” en
donde se posicionaba a favor de los computadores de una sola CPU. Su
argumentaciéon estaba basada en la imposibilidad de utilizar varias CPUs
para el 40% de las instrucciones de un programa, asociadas al manteni-
miento de los datos y, mas relacionado directamente con la computacién
de altas prestaciones, que los problemas fisicos a resolver tenian complica-
ciones que llevaban a irregularidades dificiles de abordar. Esta disertacion
dada en la conferencia de primavera de la American Federation of Infor-
mation Processing Societies es la referencia habitual de la denominada Ley
de Amdahl (ver llustracion 2), aunque realmente no llega a establecerla
literalmente. Esta Ley de la computacion indica cual es la maxima acelera-
Cion (speedup) que se puede obtener cuando se paraleliza un cédigo, de-
pendiendo de la fraccion de instrucciones que se han de ejecutar en serie.
Como consecuencia, para alcanzar un nivel de aceleracion muy grande, es
necesario que la fraccion de instrucciones a ejecutar en serie sea tremen-

6. «Durante mas de una década, profetas han opinado que la organizacién de un Unico computador ha
llegado a su limite y que los avances verdaderamente significativos esta se pueden hacer mediante la inter-
conexién de multiples computadores que permita una solucién cooperativa». Traduccién del autor.

7. «Validez del enfoque de un Unico procesador para lograr capacidades de computacién a gran escala».
Traduccion del autor.
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damente pequefa o que se puedan simultanear estas operaciones con
otras que se ejecuten en paralelo.

LEY DE AMDAHL
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llustracién 2: Ley de Amdahl. La figura representa el caso cuando la fraccién de instrucciones
en serie tiene un valor de 0.1 respecto al total de operaciones a realizar.

El hardware

Aungue Amdahl tenia en parte razén y se necesitan cada vez unidades
de proceso mas rapidas, los computadores actuales que se utilizan en la
computacién de altas prestaciones son un conjunto de servidores o nodos
interconectados que tienen unas necesidades especificas de comunica-
ciones, de herramientas de programaciéon y de gestion y de entorno de
operacion. Las unidades de proceso siguen habitualmente el modelo pro-
puesto por el genial matematico hungaro John von Neumann en el disefio
del sucesor del computador ENIAC, denominado EDVAC. Este modelo de
organizacion del computador incluye cuatro bloques: una unidad que rea-
liza los calculos y operaciones légicas (Aritmétic Logic Unit o ALU); otra
de control que carga, interpreta y ejecuta las instrucciones del programa;
la memoria (en diferentes niveles, desde registros internos en la unidad
de proceso, caché y memoria principal), en donde se almacenan los pro-
gramas y los datos; y, finalmente, un sistema de entrada/salida que pro-
porciona el interface de comunicacion con el usuario del sistema (y otros



sistemas de almacenamiento o comunicaciones, como los discos duros, el
teclado, la pantalla, la tarjeta de red, etc.). Esta arquitectura se diferencia
fundamentalmente en que los programas son almacenados, frente a otras
en donde estan «cableados», es decir, definidos en el propio circuito sin
posibilidad de cambio (por ejemplo, una calculadora no programable, o
el propio ENIAC que necesitaba recableado para resolver cada problema).
El almacenamiento de los programas y los datos se realiza en la memoria
principal, siendo necesario cargar las instrucciones del programa, inter-
pretarlas y traducirlas a las que estan realmente disponibles en la unidad
de proceso. Una segunda novedad propuesta por von Neumann y sus co-
legas en el proyecto EDVAC fue la utilizacion del sistema binario frente al
decimal. Realmente, ambos conceptos (programas almacenados y logica
binaria) ya habian sido aplicados anteriormente en Europa en el desarrollo
del computador Zuse Z3 creado por Konrad Zuse en 1941 y destruido dos
anos mas tarde por un bombardeo sobre Berlin. La historia hace de nuevo
balancear el péndulo hacia los ganadores.

La introduccién del programa almacenado hace que existan dos flujos de
informacién hacia la unidad de proceso: el flujo de instrucciones, es decir,
el programa a ejecutar que se divide en miles o millones de instrucciones
diferentes, vy el flujo de datos que incluye la informacion que ha de pro-
cesar el programa. En computacion, una instruccion actia generalmente
sobre uno (por ejemplo, la carga de un dato desde la memoria principal a
un registro interno), dos (el producto de dos numeros, a*b) o tres datos
(como la recientemente afadida operacion FMA o Fused Multiply-Add
que calcula en una sola operacién el producto de dos niumeros mas la
suma de un tercero, a*b+c). En funcion de cémo se relacionan los flujos
de datos y de instrucciones, Michael J. Flynn propuso una division de los
computadores en cuatro modelos:

e Single Instruction Stream —Single Data Stream (un flujo de instruc-
ciones— un flujo de datos, o SISD). Esta organizaciéon no aprovecha
el paralelismo de instrucciones ni de datos. Esta es la forma basica
de un computador de sobremesa que consta de una sola unidad de
proceso que no tiene caracteristicas avanzadas, como un PC de hace
algunos anos.

e Multiple Instruction Streams —Single Data Stream (multiples flujos
de instrucciones— un flujo de datos, o MISD). Es una organizacién
poco comun que se utiliza en casos muy especificos. Sobre el mis-
mo conjunto de datos se aplican varios flujos de instrucciones simul-
taneamente. No se conoce un microprocesador comercial con esta
arquitectura.
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e Single Instruction Stream —Multiple Data Streams (un flujo de ins-
trucciones— multiples flujo de datos, o SIMD). En este caso, el mismo
conjunto de instrucciones es ejecutado simultaneamente por varias
unidades de proceso sobre diferentes conjuntos de datos, explotan-
do la capacidad del paralelismo de los mismos, es decir, que no hay
dependencias entre ellos, ni en la entrada o carga desde la memoria
ni en la salida o escritura. Entre los ejemplos de este tipo de arquitec-
turas estan los procesadores vectoriales, utilizados mayoritariamen-
te en la computacién de altas prestaciones hasta hace unos afos
y que fueron substituidos por los clUsteres, aungue todavia existen
importantes centros de supercomputacién o de servicio que los si-
guen empleando. Mas actual es la utilizaciéon de esta arquitectura
en los co-procesadores basados en tarjetas graficas o GPU (Graphics
Processing Unit) o la inclusion de unidades vectoriales en los micro-
procesadores, como las extensiones avanzadas vectoriales (AVX de
Intel) o las anteriores SSE (Streaming SIMD Extensions).

o Multiple Instruction Streams —Multiple Data Streams (multiples flujos
de instrucciones— multiples flujos de datos, o MIMD). En este caso,
cada unidad de proceso tiene su propio flujo de instrucciones que
actua sobre su propio conjunto de datos. Es decir, existen diferentes
ejecutores que aplican las instrucciones de forma independiente so-
bre un conjunto de datos también independiente. Explotan el parale-
lismo a nivel de hebra o hilo cuando hablamos de organizacién de un
microprocesador. Por ejemplo, el hyperthreading de los procesadores
de Intel o el Hardware Threading de los nucleos del co-procesador
Intel Xeon Phi, en donde cada uno de ellos puede ejecutar hasta
cuatro hilos® independientes simultdneamente, podrian incluirse en
esta categoria.

En la actualidad, clasificar un computador completo en una de las cate-
gorfas de Flynn es complicado, ya que la mayoria de los existentes son
una combinacion heterogénea, tanto a nivel de microprocesador como en
conjunto. De hecho, los servidores o nodos que se utilizan actualmente en
HPC no difieren significativamente de los que se utilizan para otro tipo de
trabajos informaticos.

Una representacion genérica de un computador de altas prestaciones se
muestra en la llustracion 3. Consta habitualmente de un conjunto de no-
dos individuales dedicados en exclusiva a calcular (zona de cémputo) co-
nectados entre sf a través de una red local de alta velocidad (del orden de
decenas a centenares de gigabits por segundo) y baja latencia® (del orden

8. Subprocesos ligeros que comparten los recursos y datos creados o utilizados por el proceso principal.

9. La latencia se define como el tiempo empleado en transmitir un mensaje de longitud cero entre dos
puntos.



de microsegundos -millonésima parte- o nanosegundos -o diezmillonési-
ma parte de un segundo). Por ejemplo, las redes méas habituales que se es-
tan instalando en el momento de escribir este libro son de tipo Infiniband,
gue en su versién FDR tiene un ancho de banda méximo de 163.64 Giga-
bit por segundo con una latencia tipica de 1 microsegundo o inferior. Es
decir, un DVD de 4.7 Gbytes - 37.6 Gbits - se podria transferir entre dos
nodos conectados por esta red en 0.23 segundos. Un parpadeo.

Computo
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llustracién 3: Esquema bésico de un computador para HPC

Cada uno de los nodos de calculo se compone a su vez de varios micropro-
cesadores (CPU). La gran integracién de los microprocesadores actuales y
las limitaciones constructivas, que no permiten por el momento seguir
subiendo la frecuencia del reloj debido al calor generado, hacen que cada
uno de ellos incluya realmente varias unidades de proceso idénticas que
pueden trabajar de forma auténoma (llamados nucleos. Y al microproce-
sador se le denomina multintcleo). En funcién del fabricante y el modelo,
su configuracion final puede variar de dos a diez ntcleos o mas. Un punto
importante, ademas de la frecuencia del reloj méxima a la cual funcionan,
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es el ancho de banda de acceso a la memoria principal. Este es el cuello de
botella actual que impide en muchos casos obtener la maxima eficiencia
en la computacion, ya que el procesador ha de esperar a que los datos se
transfieran de la memoria hasta los registros internos.

Para intentar paliar este problema se ha disefiado una jerarquia completa
de memorias, a la cual mas rapida, asi como técnicas especiales de pre-
dicciéon o programacion. De ese modo, para utilizar un dato que esta en
la memoria, se intenta conjeturar con suficiente antelacién su necesidad,
ordenando que se copie al nivel mas cercano posible. Los niveles mas ha-
bituales son el registro —ya dentro del nucleo, que siempre existe y que
es realmente el que se utiliza para calcular—; la caché de nivel 1 —que
puede estar dividida en dos: una para los datos en si (L1D) y otra para
las instrucciones del programa (L11)—; la caché de nivel 2 (L2 y que en
algunos sistemas esta compartida entre dos o mas nucleos) y finalmente
la memoria principal o RAM. Otros sistemas pueden incluir niveles inter-
medios adicionales, siendo frecuente la existencia de cachés de nivel 3.
Segun se sube de nivel, el tamafio crece pero disminuyen sus prestaciones
de acceso. Asi, las cachés de nivel 1 suelen tener un tamano del orden de
kilobytes y necesitar unos pocos ciclos de reloj para mover los datos hasta
los registros internos. Las de nivel 2 son frecuentemente de Megabytes y
las de nivel 3 de decenas de Megabytes. Las memorias principales varian
mucho de uno a otro computador, pero el ratio entre la capacidad de la
memoria y el nUmero de nucleos oscila entre 1y 8 Gigabytes por nucleo.
También aqui la tecnologia avanza rapidamente, aumentando la capaci-
dad de transmisién de datos a costa de incrementar al mismo tiempo el
consumo eléctrico y, por tanto, el calor generado.

Otros dos conceptos importantes sobre la configuracion de los computa-
dores estan relacionados con la forma en que se accede ella. Lo méas habi-
tual es que la memoria principal esté conectada directamente a uno de los
microprocesadores (como en la llustracion 3). Aunque todos los nucleos
dentro del nodo pueden acceder a cualquier dato que esté en la memoria
fisica— siempre que le esté permitido, claro—, el tiempo para acceder a él
dependera de si estd en la memoria conectada directamente o si lo tiene
que cargar de un banco de memoria que esta asociado a otro micropro-
cesador. En este caso, se dice que el modelo es NUMA, del inglés Non
Uniform Memory Access (o Acceso a Memoria No Uniforme). Por el con-
trario, si los bancos de memoria no estan conectados directamente a los
microprocesadores sino que se conectan a un elemento intermedio, todos
ellos podran acceder a cualquier dato directamente necesitando el mismo
tiempo para ello. Se denominada entonces UMA (Uniform Memory Ac-



cess). Lo mas comun en la actualidad es tener nodos con configuraciones
NUMA. Como consecuencia de este modelo de acceso a los datos, con
jerarquias de memoria para leer o escribir, es necesario mantener también
la coherencia entre las diferentes copias del mismo dato que estan en las
cachés de memoria, existiendo técnicas para ello que pueden de nuevo
limitar la eficiencia de la ejecucion de los programas de computador. El
caso mas habitual es el ccNUMA o cache coherence NUMA.

Complementariamente, un microprocesador puede incluir una unidad
vectorial (SIMD segun la clasificacién de Flynn), compartida o no entre los
diferentes nucleos. Cada nuevo modelo incrementa el nimero de datos
que se pueden procesar simultdneamente. La mas reciente tiene un ta-
mafo de entrada de 512 bits, es decir, 8 nimeros de 64 bits o 16 de 32
bits, que le permitirian calcular en cada caso 4 u 8 operaciones de forma
simultanea.

Adicionalmente, un nodo de computacién puede tener co-procesadores
ayudando en alguno de los célculos. A pesar de que esta inclusion es
reciente —aunque los mas veteranos recordaran los co-procesadores ma-
tematicos de los antiguos PC—, se esta imponiendo rapidamente. Frente
a los nucleos, que podriamos considerar como SISD, los co-procesadores
mas habituales estan basados en las tarjetas gréficas, teniendo miles de
nucleos en cada una de ellas. La diferencia es que estos estdn agrupados
en conjuntos que ejecutan sobre datos diferentes las mismas instrucciones
de forma sincronizada, es decir, siguen de nuevo el modelo de SIMD, como
las unidades vectoriales. Por ejemplo, en las tarjetas o GPU de la compafiia
NVIDIA, las ejecuciones se dividen en bloques de hilos. Estos se ejecutan
en grupos simultaneos de 32 que repiten las mismas instrucciones, pero
sobre datos diferentes. En cada momento, miles de estos hilos se estan
ejecutando simultdneamente. A pesar de que las frecuencias utilizadas
son bajas comparadas con los nucleos de propdsito general, la gran canti-
dad de ellos permite calcular rapidamente operaciones complejas, siempre
gue no haya dependencias entre ellas. Por ejemplo, para procesar un cam-
bio de color en una fotografia, cada pixel se puede cambiar utilizando solo
informacién de los pixeles de alrededor, aprovechando perfectamente el
paralelismo que ofrecen estos sistemas. La penalizacion en este caso es la
complejidad de la programacién, sobre la que se esta trabajando y que
comentaremos mas tarde.

Otros modelos de co-procesadores incluyen también multitud de nucleos,
como los Intel Xeon Phi, con 61 nucleos a dia de hoy, pudiendo ejecutar
cada uno de ellos hasta 4 hilos, pero en este caso, independientes. Es de-
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cir, se pueden ejecutar en este co-procesador programas que hagan 244
tareas simultdneamente.

Un segundo componente importante es el almacenamiento permanente
de datos. Los programas de computacion de altas prestaciones pueden
acceder a gran cantidad de datos o escribir como salida enormes ficheros.
Estos conceptos dichos asi son bastante relativos, pero es frecuente que
tengan un tamafo entre Gigabytes y Terabytes. Para manejarlos de forma
eficiente y no penalizar la ejecucion, estos sistemas de almacenamiento
estan conectados a la red de alta capacidad descrita anteriormente y ade-
mas escriben o leen en paralelo de varios discos, aumentando la velocidad
de acceso a la informacién. Entre los mas utilizados esta el sistema de
ficheros LUSTRE de Intel, aunque existe una version de software libre, y el
GPFS de IBM, entre otros.

Finalmente, el tercer componente habitual son los nodos de acceso in-
teractivo (zona de frontales en la llustracién 3). Estos son cada vez mas
necesarios para poder definir los problemas a ejecutar asi como hacer
los analisis de los resultados, compilar los programas, controlar las ejecu-
ciones, etc. Sus caracteristicas suelen ser similares a los de los nodos de
computacién, con la misma arquitectura del microprocesador pero quiza
con mas memoria RAM y algo mas de frecuencia.

Por supuesto, el nimero de elementos de la configuracién final del com-
putador depende del uso al que se dedicara. Asi, para una pequefa com-
pafia todo el sistema podria estar integrado solamente en un nodo o dos.
Frente a los grandes centros de supercomputacion que tienen millones de
nucleos. Por ejemplo, la configuracion del Tianhen 2 chino, tiene un total
de 3 120 000 nucleos repartidos en 16 000 nodos de calculo, cada uno de
ellos con 2 procesadores Intel lvy Bridge de 12 nucleos y 3 co-procesado-
res Intel Xeon Phi de 57. Sumando todos los nodos, tiene 1 404 000 Giga-
bytes de memoria RAM. Adicionalmente, como nodos de acceso, cuenta
con otros 4096 procesadores de disefo propio, cada uno con 16 nucleos.
Un gran problema de estos grandes supercomputadores es que, debido
a su elevado numero de componentes, el consumo eléctrico también es
muy importante. En el caso del computador chino es de 17.8 Megavatios
(si se le anade la refrigeracién, son necesarios 24 MW). Por supuesto, no
es necesario tener un computador de este tamafio para poder iniciarse
en la computacion de altas prestaciones ni tampoco es necesario para la
mayor parte de los usos industriales, comerciales o cientificos. Solamen-
te en grandes retos cientificos o técnicos se podra aprovechar toda su
capacidad.




El Software

Para poder aprovechar el hardware de nuestro entorno de computacién,
es necesario utilizar el software adecuado. La primera capa de software
que se necesita es el sistema operativo, es decir, aquel que se encarga de
gestionar el acceso al hardware de cada uno de los nodos y proporcionar
servicios a las aplicaciones de usuario. Aungue en los ordenadores perso-
nales, y en muchos servidores, el dominante es Microsoft Windows, en el
caso de la computacion de altas prestaciones el mas habitual es LINUX.
Aungue Microsoft tiene una versiéon especifica para computacion de altas
prestaciones (Microsoft Windows HPC), todavia no ha tenido una gran
aceptacion por la comunidad usuaria. Entre las funciones que realiza el
sistema operativo, es importante que gestione eficazmente la memoria
RAM, el caché de escritura y lectura de los ficheros, asi como la asigna-
cion de la CPU para la ejecucion de las aplicaciones.

Cuando el computador esta compuesto por méas de un servidor, como es
el caso genérico que se ha presentado, y estd compartido por mas de un
usuario, la asignacion de los recursos a un programa suele contar con la
ayuda de un segundo elemento de software denominado gestor de colas
o balanceador de carga. Este los reparte entre las diferentes solicitudes de
ejecucion pedidas por los usuarios. Las politicas para este reparto entre
las diferentes demandas son bastante complejas y pueden ser desde colas
estilo FIFO (la primera peticién que llega sera la siguiente en ejecutarse)
hasta equitativas, priorizadas, con reserva, etc. El objetivo sera cumplir
con las expectativas del usuario mientras se magnifica la eficiencia del
computador y su aprovechamiento, siempre de acuerdo con las reglas de
negocio que se definan. Entre los balanceadores de carga mas comunes
actualmente estan el Slurm y Grid Engine, ambos software de cédigo
abierto y uso libre, o comerciales como LSF y LoadLeveler.

La siguiente y Ultima capa en esta jerarquia es la aplicacion. Esta ha de
resolver eficientemente y eficazmente el problema planteado. Se con-
sigue a través de la combinacion de dos vias: la buena programacion y
la utilizacion correcta de los compiladores. Estos uUltimos transforman el
cédigo fuente del programa en instrucciones que puedan ser ejecutadas
en los diferentes elementos del computador (las CPU o los co-procesado-
res). El proceso de compilacion es importante, ya que en funcién de las
opciones que se utilicen, se pueden obtener mejoras muy sustanciales en
los tiempos de ejecucién del programa, incluso de varios érdenes de mag-
nitud. Claro que debido a que muchas opciones de compilacion pueden
cambiar internamente el cddigo, es necesario que no solo se ejecute ra-
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pidamente sino que los resultados sean los correctos, pasando el proceso
de verificacion y validacion descrito en el primer capitulo.

Por otro lado, la programacién correcta de las aplicaciones se ve facilitada
por la existencia de librerias, bibliotecas de programas o las APIs (Appli-
cation Programming Interface — Interface de Programacion de Aplicacio-
nes) que implementan los algoritmos mas habituales. En la computacién
cientifica y técnica con mas arraigo, las operaciones mas comunes son las
de algebra lineal que se realizan sobre vectores, matrices o combinacién
de ambas. Debido a ello, en 1973 R.J. Hanson, FT. Krogh y C.L. Law-
son propusieron un conjunto de funciones que simplificaran la realizacion
rutinaria de esas operaciones matematicas y que estuvieron disponibles
por primera vez en 1977 bajo la denominacion de Basic Linear Algebra
Subprograms (Subprogramas de Algebra Lineal Basica o BLAS, como se
conoce en la actualidad). Las versiones iniciales estaban pensadas y de-
sarrolladas para los cédigos escritos en FORTRAN (lenguaje de programa-
cion del que hablaremos més adelante) y se han extendido y, sobre todo,
perfeccionado notablemente. De hecho, cada fabricante que se introduce
en el campo de la computaciéon de altas prestaciones desarrolla su propia
version de estas librerias, adaptada a las caracteristicas especificas de sus
procesadores. Con el tiempo, otros algoritmos matematicos basicos fre-
cuentemente utilizados se han ido estandarizando e incorporando a los
paquetes de software de los fabricantes como LAPACK (Linear Algebra
Package), generadores de numeros pseudoaleatorios o FFTW (Fast Fourier
Transform in the West). Sobre estas bibliotecas de funciones basicas, exis-
ten otras que encapsulan algoritmos mas complejos orientados a la re-
solucién de un tipo de problema especifico. A modo de ejemplo, PETSc
(Portable, Extensible Toolkit for Scientic Computation) es una biblioteca
para resolver problemas modelados a través de ecuaciones en derivadas
parciales. La ventaja de tener estas APl es evidente, ya que evita que cada
programador tenga que escribir de nuevo los algoritmos ya conocidos y
ampliamente divulgados, teniendo ademas versiones muy optimizadas.
Pero es importante resaltar que se ha de seleccionar adecuadamente el
algoritmo a utilizar, verificando que el problema modelado cumple las
condiciones matematicas necesarias.

La programacion de las aplicaciones de computacion de altas prestaciones
requiere un conocimiento especializado importante en el area de interés,
muchas veces conseguido solo a través del trabajo conjunto de programa-
dores técnicos, matematicos y especialistas en el campo que se pretende
abordar. Esta colaboracién ha pasado a denominarse Ciencia Computa-
cional. Para llevar el modelo conceptual a la computadora es necesario



escribirlo de tal forma que pueda posteriormente ser tratado por los
compiladores. El lenguaje mas utilizado, debido a razones historicas
y su adaptacion a la computacién numeérica y a la sintaxis de las ma-
tematicas, es el FORTRAN (Formula Translating System). Propuesto en
1953 por John W. Backus a sus superiores de IBM, ha ido evolucio-
nando con el tiempo hasta su mas reciente estandarizacion de 2008.
Dado que es el primer lenguaje de programacion orientado a la pro-
gramacioén cientifica y a la existencia de compiladores muy eficaces,
los programas escritos en FORTRAN tienen un excelente comporta-
miento. En los Ultimos afios se han incorporado otros lenguajes de
programacion, como el C o mas recientemente el Python. Incluso, en
muchos de los paguetes de software es muy comun utilizar dos o mas.
Ademads, existen otros paquetes pensados para facilitar el modelado
de los problemas o el andlisis de datos, como son MATLAB (o sus
versiones de software libre como Octave o Freemat) o R para analisis
estadistico.

Paralelizacion

Independientemente del lenguaje de programacion utilizado, para
aprovechar de forma eficiente la configuracién de un computador
moderno, es necesario que las aplicaciones puedan utilizar varias CPU
dentro de los limites descritos al principio de este capftulo. Las técni-
cas mas habituales son:

e Division en tareas independientes. En este caso, el problema a re-
solver se puede dividir en subproblemas independientes en don-
de es posible agregar el resultado final. Se ejecutan tantas copias
de la misma aplicacion como se demanden, no siendo necesario
ademas de que se realice de forma simultanea, ya que no necesi-
tan una coordinacion entre ellas.

e Programacién multihilo. Se ejecuta solo un programa que puede
subdividirse durante la ejecucion en pequefnos subprogramas o
hilos que comparten los datos y recursos de memoria RAM. Cada
uno de ellos puede ejecutarse en uno de los nucleos de las CPU
dentro de un Unico nodo™.

e Programacion distribuida. Se distribuyen entre los diferentes
nodos del computador varias copias del programa (o programas).
Cada una de ellas tiene una parte del problema a resolver, por lo
gue han de ejecutarse simultdneamente y necesitan coordinarse
entre si. En este caso, la red de comunicaciones entre los nodos

10. Aunque existen soluciones técnicas que permiten la utilizacion de este modelo de programacion usan-

do varios nodos, no es muy habitual su uso.

33

La computacion competitiva



34

La computacion competitiva

es un factor muy importante. Por supuesto, este tipo de ejecucion
también se puede utilizar dentro de un Unico nodo.

Con la irrupcion de las CPU multinucleo, es cada vez mas frecuente que
se mezclen los dos Ultimos modelos, con el objetivo de aprovechar mas
eficazmente las configuraciones de hardware disponibles. Para facilitar la
escritura de las aplicaciones, se utilizan extensiones a los lenguajes de
programacion que simplifican de nuevo la labor del programador. Para
el caso de la programacion multihilo, la mas frecuente es el estandar Op-
enMP, creado en 1997 para su utilizacién en computadores de memoria
compartida. Este es un conjunto de directivas de compilacion, bibliotecas
de programas y variables de entorno disponibles para los lenguajes FOR-
TRAN y C/C++. Las directivas de compilacion son extensiones al codigo del
programa que el compilador interpreta cuando genera el ejecutable, en
caso de que se quiera que su ejecucion pueda realizarse en paralelo. Las
bibliotecas o API incluyen funciones o subprogramas que le permiten al
programador tener un control mas fino durante la ejecucién, por ejemplo,
preguntando por el niumero de hilos disponibles en ese momento para
adaptar mejor el algoritmo. Finalmente, las variables de entorno permiten
definir algunos pardmetros que ajustan el programa al hardware disponi-
ble o al tamafo del problema a resolver en el arranque de la aplicacién,
como puede ser el nimero de nucleos a usar o la politica de balanceo de
carga en los lazos paralelizados. La ventaja del OpenMP es la facilidad de
uso y la rapidez de desarrollo frente a otras soluciones de programacién
paralela.

Para el caso de la programacion distribuida, la solucion técnica mas ex-
tendida es el MPI (Message Passing Interface). Su desarrollo se gesté en
1992, culminandose en noviembre de 1993 cuando se present6 en la
conferencia Supercomputing de ese afno y, posteriormente, se publicd su
primera version en mayo de 1994. Es una amplia especificacion de interfa-
ces para la programacion de aplicaciones, generalmente distribuidas entre
los diferentes nodos del computador, de tipo MIMD de Flynn. Es decir, la
ejecucion coordinada de uno o varios programas, cada uno de ellos con
su propio espacio de memoria RAM que intercambian informacion entre
ellos. Lo mas habitual es que el programa sea el mismo, teniendo solo un
conjunto de datos diferenciado para cada copia que se ejecute, aunque
el modelo no impide que sean aplicaciones diferentes. Este paradigma de
programacion implica que, cuando se utiliza distribuyendo los procesos
entre diferentes nodos del computador, las comunicaciones tienen que
ser rapidas, para reducir los tiempos de espera y por lo tanto mejorar la
eficiencia de la ejecucion.



Con la introduccién de las CPU tipo multinucleo, la programacion hibrida
mezclando OpenMP con MPI se ha hecho cada vez mas comun. Sin em-
bargo, la dificultad del desarrollo de aplicaciones con MPI o en modelos
hibridos ha hecho que se busquen otros paradigmas de programacién
gue permitan una mayor productividad y que no dependan tanto de la
configuracion final del hardware a utilizar. Es decir, que la misma aplica-
cion se pueda ejecutar de forma distribuida o en memoria compartida
sin necesidad de tener este hecho en cuenta en el momento del dise-
fio y desarrollo de la aplicacién. El modelo mas extendido es el PGAS
(Partitioned Global Address Space o Espacio de Direccionamiento Global
Particionado), en donde se asume que los datos estan divididos entre los
procesos o hilos, pero que son accesibles globalmente como si estuvieran
en memoria compartida. Este paradigma de programacion paralela es la
base para nuevos lenguajes de programacion o extensiones a los existen-
tes, como UPC (Unified Parallel C), Coarray FORTRAN o Chapel. Como en
otros lenguajes en fase de consolidacion, han de demostrar que la progra-
macion es mas productiva y que la eficiencia en la ejecucion es similar a la
conseguida con otros mas asentados. Ademas, dada su juventud, tienen
el handicap de no contar con suficientes bibliotecas de programas o API
disponibles que ayuden al programador. Por ejemplo, las librerias BLAS
comentadas anteriormente y basicas para el desarrollo de muchas apli-
caciones cientificas y técnicas no han tenido una version para UPC hasta
hace bien poco. Una primera especificaciéon e implementacién ha sido
realizada conjuntamente por la Universidad de A Corufa y el Centro de
Supercomputacion de Galicia con el apoyo de HP en 2009 (denominada
UPCBLAS).

La utilizacién de co-procesadores también ha generado una efervescente
actividad para poder desarrollar aplicaciones que usen eficientemente es-
tos sistemas y, a ser posible, poder emplear el mismo cédigo en diferentes
plataformas. Con la aparicién de las GPU como elementos para calcular,
la compafiia NVIDIA propuso CUDA. Es un conjunto de extensiones al
lenguaje de programacion C que permite aprovechar las capacidades de
las tarjetas graficas fabricadas por esta compania (aunque existe también
la version para FORTRAN desarrollada conjuntamente por NVIDIA y la
empresa desarrolladora de compiladores PGI). Estas extensiones permiten
mover los datos entre la memoria RAM del computador y la propia de
estas, asi como ejecutar parte del cddigo en C en ellas. A diferencia de
lo que ocurria en UPC, cuenta ademas con las API basicas como cuBLAS
(que implementa BLAS) o cuFFT.
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Dado que CUDA esta disefada exclusivamente para las GPU de su fa-
bricante, se han propuesto otras alternativas que permiten simplificar la
programacion, buscando la estandarizacion, mas productividad y flexibi-
lidad. La primera en aparecer fue el OpenCL en 2008. Es un conjunto
de especificaciones, APl y entorno de ejecucién basadas en el lenguaje
C con una estructura muy similar a CUDA. La ventaja es que permite la
programacion paralela no solo en tarjetas graficas sino en otros entornos
hardware como las CPU multinucleo, los procesadores digitales de sefal
(DSP), o las FPGA (dispositivos en donde se puede escribir el programa
directamente en el hardware).

Mas reciente es OpenACC. En este caso esta orientado exclusivamente a
la utilizacién de co-procesadores. Se basa en directivas de compilacion que
facilitan el movimiento de los datos entre el computador anfitrion y el co-
procesador asi como controlan la ejecucion del cédigo en estos ultimos.
De esta forma, el mismo programa se puede utilizar con o sin ayuda de
los co-procesadores. Sin embargo, dado que esta disefiado solo para el
uso de estos, es mas limitado que OpenCL. La ventaja frente a este es que
permite usar tanto C como C++ y FORTRAN.

Es problematico decir cuales de estas iniciativas sobrevivira y llegara a ser
la dominante. Mas aun cuando el estandar OpenMP en su Ultima version
ha incluido modificaciones para poder programar los co-procesadores si-
guiendo el mismo modelo de CUDA u OpenACC.

Y el futuro

El modelo de computaciéon que tenemos hoy en dia basado en los con-
ceptos descritos por von Neumann tiene sus limitaciones. A pesar de las
mejoras tecnoldgicas introducidas en los procesadores, la posibilidad de
incluir mas elementos en ellos gracias a la gran reduccién de tamafio de
los circuitos basicos, o a la investigacién en nuevos materiales, el modelo
parece que tendra un limite no muy lejano, en donde no se podran seguir
mejorando las prestaciones de una sola CPU. No todos los posibles pro-
gramas que gueremos ejecutar permiten una version paralela, por lo que
su mejora implica un cambio en los algoritmos utilizados o, como hasta
ahora, una incremento en la eficiencia o velocidad de los procesadores.
Otra posibilidad es tener un cambio radical en el modelo, como propone
la computacién cuantica. Este cambio de paradigma se encuentra todavia
en sus albores y estd basada en los conceptos de la fisica cuantica.

En la computacién actual, un dato (por ejemplo, un nimero) se representa
internamente como un conjunto de bits (una cifra formada solo por unos



y ceros, como 011 que representa el numero 3). Cada conjunto de bits
representa un Unico dato, sobre los cuales hay que operar para obtener la
solucion deseada, probablemente teniendo que hacer muchas operacio-
nes sobre muchos datos. Pero, i qué pasaria si se pudiesen codificar en un
solo conjunto todas las soluciones posibles y al operar sobre él una sola
vez obtener el resultado buscado? Probablemente la computacion seria
mas rapida y eficiente. Esto es lo que, de forma simplificada, propone la
computacién cuantica en donde en vez de bits se utilizan qubits (quantum
bits, en donde cada «bit» puede ser 0, 1 o la superposicién de ambos)
aprovechandose de las propiedades cuénticas de la materia en donde to-
dos los estados son posible simultaneamente hasta que se elige uno de
ellos (la solucién) cuando se opera sobre ellos.

Aungue un computador cuantico de propésito general todavia parece algo
lejano, si existe uno que resuelve problemas de optimizacion utilizando
este concepto. Comercializado por la empresa canadiense D-Wave, tiene
un procesador basado en tecnologias de superconductividad que trabaja a
temperaturas cercanas al cero absoluto (20 miliKelvins o casi -273 grados
centigrados) para poder tener los efectos cuanticos necesarios. En la ac-
tualidad puede resolver problemas que necesiten hasta 512 qubits.

Otra posible via es comprender mejor como funciona nuestro cerebro,
que a fin de cuentas es un magnifico y eficiente computador de bajo
consumo. Inspirdndose en esta posibilidad, IBM ha desarrollado un nuevo
tipo de procesador que reproduce el comportamiento de las neuronas y
sus conexiones sinapticas, pudiendo emular su comportamiento. Todavia
esta en fase experimental, pero su introduccién representarfa también un
cambio radical en el paradigma de la computacion.

La solucion que se impondra en el futuro, entre estas u otras propuestas
que se estan investigando, es dificil sino imposible de predecir. Es posible
gue se encuentren soluciones a las limitaciones del modelo actual o que
finalmente aparezca otro paradigma que resulte mas eficiente y permita
seguir avanzando. Pero mientras no ocurra, lo mas importante es apro-
vechar adecuadamente la computacion que tenemos ahora para avanzar
en el conocimiento o competir mejor en este mundo globalizado. Son
las aplicaciones de la computacion lo que realmente cuenta y nos aporta
valor.
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«Los computadores pueden hacer muchas cosas. Pueden sumar mi-
llones de numeros en un abrir y cerrar de ojos. Pueden burlarse de
los grandes maestros del ajedrez»

Richard P. Feynman. «Conferencias sobre computacion»

CAPITULO 3.

APLICACIONES DE LA COMPUTACION
DE ALTAS PRESTACIONES

Desde sus comienzos, la evolucién de la computaciéon ha estado guiada
por la necesidad de dar satisfaccién a las necesidades o las inquietudes
de las personas y de las organizaciones. Es una poderosa herramienta
que permite encontrar soluciones a cuestiones cada vez mas complejas y
mas rapidamente, favoreciendo que se pueda competir eficazmente en un
mundo globalizado. Las posibilidades que proporciona son tan variadas
como el conocimiento existente en la ciencia y la técnica. La inventiva de
los emprendedores lo transforma en realidades, expandiendo su utiliza-
cién a un numero cada vez mayor de campos empresariales, cientificos
y técnicos. Hay pocas actividades en donde no se esté utilizando la com-
putacion de altas prestaciones, desde la ingenieria hasta la sociologia pa-
sando por biologfa, medicina, fisica, quimica, meteorologia, climatologia,
cosmologia, finanzas, economia, energia, etc. Dada la variedad y cantidad
de aplicaciones existentes, seleccionar un pequefo conjunto de ellas es,
cuando menos, arriesgado, pero necesario para que se pueda comprender
mejor las capacidades de esta tecnologia.

En el primer capitulo del libro se exponian cuatro motivaciones para usar
la computacion de altas prestaciones: comprender, predecir, diagnosticar
y descubrir. En este se ampliara la breve descripcion de los ejemplos que



las justificaban y se afiadirdn unos pocos méas para mostrar la manera en
gue se puede aprovechar la capacidad de la HPC para cada una de esas
cuatro motivaciones.

Comprender

Nuestro cerebro es una poderosa maquina que controla nuestro cuerpo,
almacena nuestros recuerdos y conocimientos, genera nuevas ideas, etc.
Todo en un solo sistema. Este magnifico computador bioldgico, altamente
eficiente, siempre ha despertado el interés de los cientificos mas eminen-
tes para intentar comprender cémo funciona. La computacién esta ahora
contribuyendo activamente a desentrafiar su funcionamiento en uno de
los retos cientifico-técnicos mas ambiciosos del momento: el proyecto Blue
Brain. Liderado por el investigador Henry Markram de la Ecole Polytechni-
gue Fédérale de Lausanne en Suiza, con la colaboracion de IBM, demostrd
la posibilidad de ensamblar una pequefa regién del cerebro de un ratéon
y simular su comportamiento. El objetivo final propuesto por el profesor
Markram es «simular los cerebros de los mamiferos con un alto grado de
precision bioldgica y estudiar los pasos involucrados en la aparicion de la
inteligencia humana». Su éxito inicial se ha convertido ahora en uno de
los proyectos estrella europeos en investigacion llamado Human Brain Pro-
ject que incluye el desarrollo de un entorno que permite la simulacion del
cerebro, ademas de otros cinco: neuroinformatica, para la gestién de la
informacién relevante existente sobre el cerebro a todos los niveles, desde
el genoma hasta los datos estructurales y funcionales; computacional, en
donde ejecutar los modelos del cerebro o acumular la informacién recopi-
lada; informética médica, que registrara datos de pacientes con diferentes
enfermedades relacionadas con el cerebro, como el Alzheimer, para su
analisis; computacion neuromérfica, para el desarrollo de nuevos sistemas
de computaciéon basados en redes neuronales; neurorobotics, en donde se
experimenta con robots virtuales conectados a modelos del cerebro.

La simulacion del cerebro humano completo todavia es inalcanzable, dado
que tiene mas de 80 000 millones de neuronas. La zona del cerebro de los
humanos de interés para el proyecto es el neocortex, correspondiente a la
parte externa y que tiene pliegues para aumentar su superficie. Este esta
dividido en secciones de aproximadamente 2 milimetros de profundidad
y medio de anchura llamadas columnas neocorticales, que a su vez estan
formadas por una densa marafia de neuronas (unas 60 000 en humanos,
10 000 en ratones). En los trabajos del equipo suizo se han modelizado
los diferentes tipos de neuronas, simulando su comportamiento eléctrico
como si fuera un cable conductor utilizando el software NEURON desarro-
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llado en la Universidad de Yale. Las neuronas posteriormente se enlazan
entre si a través de las conexiones sinapticas hasta construir un modelo de
la columna neocortical, el equivalente a un microcircuito. El siguiente paso
es comunicar varias columnas para formar un mesocircuito y finalmente
construir un modelo completo del cerebro. Dado que la simulacién de una
sola neurona requiere la resoluciéon numérica de una ecuacion diferencial,
es un trabajo computacionalmente intensivo que necesitaba el equivalen-
te a un ordenador portatil de 2009. Para hacer la simulacion de una sola
columna de un ratén, se utilizd inicialmente un computador del tipo Blue
Gene de IBM con varios miles de procesadores, colocando varias neuronas
en cada uno de ellos. Los avances en la computacion y en las herramientas
desarrolladas en el proyecto han permitido que se avance hasta obtener
microcircuitos de 33 000 células que se han podido conectar para formar
mesocircuitos de hasta un millén de neuronas.

Como resultado de estos logros técnicos, se han podido realizar expe-
rimentos virtuales para comprender como se articula el cerebro. Asi, se
han conseguido avances en la comprensién de cémo se conectan las di-
ferentes neuronas o como se generan las ondas cerebrales que se utilizan
en el diagnostico de algunas enfermedades. El potencial de la tecnologia
desarrollada es amplisimo, aunque necesita también una gran infraestruc-
tura computacional que no esta al alcance de todos los investigadores o
emprendedores.

No siempre es necesario impulsar un proyecto tan ambicioso o complejo
como el descrito anteriormente. De hecho, una gran mayoria de las si-
mulaciones que buscan comprender las causas de un fenémeno no se re-
suelven en enormes computadores. Un campo en donde la computacién
de altas prestaciones esta muy arraigada es la ciencia de materiales o de
la materia condensada. Para comprender los fenémenos observados ex-
perimentalmente, y a pesar de que las herramientas experimentales para
estudiar los materiales son cada vez mas sofisticadas y potentes, es nece-
sario recurrir a la solucién numérica de las ecuaciones de la fisica cuantica,
ya que los objetos de interés en este caso son los 4tomos o incluso solo
el subconjunto de los electrones que pasan a estar bajo la influencia de
varios de ellos. Conocer cémo se comportan estos electrones en cada
caso, permite comprender las propiedades fisicas que tiene el material: si
es conductor o aislante, si es magnético o no lo es, etc.

Uno de estos materiales de gran interés tecnolégico son los dxidos de
manganeso, (manganitas) cuya unidad basica esta formada por tres ato-
mos de oxigeno, uno de manganeso y otro de lantano. Estos compuestos
cambian radicalmente su resistencia eléctrica cuando se le aplica un cam-



po magnético en un fenomeno llamado Magnetoresistencia Colosal. Su
adecuado control permitiria desarrollar sistemas de almacenamiento mas
densos y, por lo tanto, con mas capacidad. Si parte de los lantanos de la
estructura cristalina se substituyen por calcio, llega un momento en donde
el material pasa de ser aislante a ser conductor. El motivo de este cambio
no se comprendia hasta que se utilizaron los métodos computacionales.
En 2008, un pequeno equipo formado por investigadores de la Universi-
dad de Santiago de Compostela y del Centro de Supercomputacion de
Galicia encontraron, utilizando el paquete de software Wien2K desarro-
llado en la Universidad Técnica de Viena y una parte el computador Finis
Terrae, que el motivo de dicha transicién se debia a la distribucion irregular
de los 4tomos de calcio en la estructura cristalina. Las inhomogeneidades
del material son por tanto mas relevantes para explicar el comportamiento
fisico del material que la fraccion de dtomos de calcio en si.

Predecir

Estamos acostumbrados a ver en television, a través de Internet o de nues-
tros teléfonos moviles el prondéstico del tiempo para los préximos dias.
La decision de ir a la playa o no, de hacer una excursién o una comida
campestre, de salir a navegar puede depender de la informaciéon que nos
suministran sobre si estara despejado o llovera. Pero también es muy re-
levante para la actividad econémica, ya que puede condicionar la propor-
cion de electricidad que se generara por el viento, si es necesario activar
planes preventivos para evitar colapsos en ciudades o aeropuertos debidos
a la nieve o prevenir a la poblacién por olas de calor. Estamos tan acostum-
brados a recibir esta informacion y asumimos que siempre acertard, que
cuando las previsiones fallan aparecen quejas de los afectados.

La prevision del tiempo esta basada hoy en dia en la experiencia de los
meteorélogos junto con la ejecucion de modelos de evoluciéon de la at-
mosfera cada vez mas sofisticados y precisos. Los métodos estan basados
en la resolucion de las ecuaciones que describen el comportamiento de
los gases y su termodinamica para conocer la evolucion de la presién,
la temperatura, la humedad o la velocidad de movimiento (es decir, los
vientos). Las raices de la prediccion meteorolégica se empezaron a vis-
lumbrar a finales del siglo XIX y principios del XX gracias a los trabajos del
meteorélogo americano Cleveland Abbe y del noruego Vilhelm Bjerknes,
siendo los primeros intentos hechos a mano por Lewis Fry Richarson un
pequefio fracaso, ya que al calcular la evolucion de la presion atmosférica
sobre dos puntos de Europa central, las diferencias entre lo observado y lo
medido eran enormes. Sin embargo, con la aparicion de los computadores
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después de la Segunda Guerra Mundial fue posible plantearse de nuevo
la prediccion numérica, siendo de nuevo los europeos emprendedores en
este ambito, arrancando en Suecia la primera prediccién operacional (es
decir, de forma rutinaria) en 1954.

Los modelos computacionales actuales tienen, evolucionados, los mismos
principios que propuso Bjerknes. Primero se hace un diagnéstico del esta-
do de la atmosfera a través de los datos existentes, para posteriormente
hacer un prondstico a futuro resolviendo el modelo atmosférico. Actual-
mente existe una abundancia de datos del estado de la atmosfera diarios,
tanto de sensores en tierra como provenientes de satélite, que se asimilan
en el modelo para obtener las condiciones iniciales de partida. Posterior-
mente, se resuelven las ecuaciones de evolucién de la atmosfera. Para ello,
la zona de interés se divide en pequefias secciones formando una rejilla o
malla. Las secciones horizontales de esa rejilla son cuadrados como los de
un tablero de ajedrez con casillas desde 1 kilémetro de lado a varias dece-
nas dependiendo, entre otros factores, del 4rea que se quiere cubrir y de
la capacidad computacional existente. Asi, las predicciones regionales o
locales se suelen producir con mallas pequefas, mientras los mas amplios
las tienen mas grandes. La ventaja es que las soluciones de los sequndos,
realizados por centros con abundantes medios tecnoldgicos y técnicos,
se utilizan como entrada en los primeros. Por ejemplo, el European Cen-
tre for Medium-Range Weather Prediction realiza una prediccion global a
10 dias con una resolucion horizontal de 40km mientras que la Agencia
Estatal de Meteorologia utiliza solo 2.5km, pero utiliza los resultados del
primero para introducir en la zona estudiada lo que se ha predicho fuera
de ella, enlazando la prediccion global con la local.

Uno de los obstaculos que tiene la prediccion numérica del tiempo es que
las ecuaciones a resolver son no lineales. Esto quiere decir que pequefas
variaciones en los valores iniciales pueden generar soluciones muy diferen-
tes y por lo tanto, pronoésticos divergentes. Esto llevd en su momento al
meteordlogo Edward N. Lorenz en 1972 a plantear su ya famosa pregunta
«;puede el batir de alas de una mariposa en Brasil generar un tornado
en Texas?» El incremento de la capacidad de los computadores permite
hoy abordar este problema solucionando numéricamente varias veces el
modelo (habitualmente de peor resolucién horizontal), pero cambiando
ligeramente las condiciones iniciales. De esta forma, es posible generar
decenas de predicciones diferentes y proporcionar en vez de un Unico
valor (lloverd o no lloverd), una probabilidad (existe un 80% de probabi-
lidades de que llueva).



Las predicciones del tiempo descritas necesitan importantes recursos hu-
manos y, en algunos casos, computacionales. Por ello se realizan mayorita-
riamente por entidades gubernamentales. Sin embargo, sus predicciones
se pueden utilizar para otros fines con menores necesidades de recursos
0 para temas mas especializados, en donde las pequefias empresas tie-
nen posibilidades de negocio. Desde predicciones personalizadas para una
zona determinada, hasta pronosticos de vientos para parques de aeroge-
neradores. Por ejemplo, una pequefa empresa gallega llamada 4gotas
proporciona informacion sobre la prediccion del tiempo, pero incluye en-
tre sus servicios la posibilidad de hacerla para el dia y lugar de un evento
determinado, como una fiesta o un concierto al aire libre.

Aungue el prondstico del tiempo es quiza la aplicacion mas popular de
la computacion, existen otros ambitos en donde la predicciéon juega un
papel importante, como en la medicina o las finanzas. En la primera, su
uso se extiende cada vez mas desde la extraccion de informacion de los
sistemas de imagenes clinicas hasta el andlisis de los abundantes datos
médicos. Un ejemplo en donde la prediccion es fundamental es el trata-
miento del cancer con radioterapia.

El cancer es una enfermedad que afecta a millones de personas cada afo
en Europa y con un crecimiento en su incidencia debido al envejecimiento
de la poblacion. Sin embargo, el éxito de las terapias hace que cada vez
exista un mayor éxito de cura. Entre ellas esta la radioterapia, empleada en
mas del 50% de los casos. Esta técnica consiste en la deposicion de radia-
cion en el tumor con un valor superior al que pueden soportar las células
cancerigenas, produciendo su muerte. El médico prescribe los valores que
se han de suministrar en el tumor. Pero alrededor del mismo puede ha-
ber érganos vitales que es necesario proteger, por lo que también marca
las cantidades maximas que estos pueden recibir para no dafarlos y, por
tanto, generar otros problemas. El tratamiento con radioterapia se puede
suministrar de varias formas. Por ejemplo, insertando pequenas fuentes
radioactivas alrededor del tumor (técnica conocida como braquiterapia)
0 a través de fuentes externas de rayos-X muy intensos o de electrones
(denominada teleterapia o radioterapia externa). En cualquiera de los dos
casos, es necesario planificar el tratamiento, prediciendo la cantidad de
radiacion que se suministrara en cada zona, que tendra que estar dentro
de los limites marcados clinicamente. Esta planificacién es completamente
personalizada y solo sirve para un determinado paciente.

En el caso de la radioterapia externa, para poder suministrar los elevados
niveles de radiacién en el tumor, es necesario enviarla desde diversos an-
gulos de entrada para no dafar el tejido del paciente desde la piel hasta
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el tumor. La suma de la radiacion recibida desde cada angulo en el tumor
ha de ser superior o igual a la marcada por el oncélogo, mientras que
la depositada en otros tejidos u 6érganos ha de ser inferior a los limites
marcados. Para predecir cuales son los niveles de radiacion recibidos en
cada caso, se utilizan modelos fisicos que se resuelven numéricamente
en estaciones de trabajo del hospital (denominados Treatment Planning
System o TPS — Sistema de Planificacion de Tratamiento). En los tipos de
tratamiento mas sofisticados, ademas es posible aplicar técnicas de opti-
mizacion que encuentren el mejor tratamiento posible.

Para calcular estos tratamientos personalizados, se parte de una Tomo-
grafia Computerizada del paciente. Este tipo de imagen hospitalaria pro-
porciona la densidad de sus tejidos en millones de puntos diferentes de
su cuerpo. Cada punto informa sobre el valor para un pequefio volumen
cubico llamado voxel. En los modelos mas sencillos que se utilizan habi-
tualmente en el calculo de los tratamientos, dado que el cuerpo humano
es fundamentalmente agua, se utilizan la deposicion en esta de la radia-
cién como valor inicial, corrigiéndose por los valores de la densidad en ese
punto. El resultado es satisfactorio para la mayor parte de los casos. En
algunos casos mas complejos, como cuando hay cerca zonas muy den-
sas (como los huesos) o con aire (como los pulmones), los resultados no
siempre son suficientemente precisos para garantizar una correcta planifi-
cacion. Gracias a las tecnologias de la HPC es posible utilizar ahora otros
algoritmos méas complejos, pero también mas demandantes computacio-
nalmente como son los métodos de Monte Carlo.

Los métodos de Monte Carlo deben su nombre al famoso casino de esa
ciudad. Es una técnica de muestreo estadistico propuesta por el matema-
tico polaco Stanislaw Ulam en 1946 y posteriormente desarrollada con-
juntamente con John von Neumann, mientras trabajaban en el proyecto
Manhatan para crear bombas atémicas. La idea fundamental es utilizar
numeros aleatorios para decidir si ocurre o no un hecho determinado,
como una colision entre dos electrones o si saldra cara o cruz al lanzar
una moneda al aire. Para obtener informacién til, es necesario repetir el
mismo célculo miles o millones de veces. En el caso de la teleterapia con
rayos-X, se generan millones de fotones (particulas que forman los rayos
de luz segun las teorfas cuanticas). Cada fotén se sigue a través del cuer-
po virtual del paciente generado a través de la informaciéon suministrada
por la Tomografia Computerizada, decidiendo cada poco tiempo si ha
colisionado o no con un electrén. Si ambas particulas chocan, se transfiere
energfa del fotdn al electron, que también puede chocar con otros elec-
trones, perdiendo parte de la energia adquirida inicialmente en cada una



de ellas. Al final, toda la energia perdida por el foton queda depositada
en el interior del cuerpo del paciente. Dado que para obtener el valor
total de la dosis es necesario repetir estas simulaciones por Monte Carlo
millones de veces, es necesario contar con una modesta infraestructura
de computacién de altas prestaciones para obtener los resultados que se
puedan utilizar clinicamente en un tiempo razonable (inferior a un dia de
trabajo).

Aungue estos métodos se utilizaron inicialmente para resolver problemas
fisicos, se han extendido a otras areas. Una de ellas es el entorno finan-
ciero, en donde se emplea para calcular los riesgos de los créditos o de las
carteras de inversion o incluso predecir el valor futuro de las acciones en el
mercado. Para la medida del riesgo de las carteras de inversion o portfo-
lios, se utiliza una medida denominada Value-at-Risk (o VAR). Este indica-
dor calcula la peor pérdida esperada en un futuro cercano definido dentro
de un nivel de confianza establecido, suponiendo condiciones normales
de funcionamiento del mercado y asumiendo que la composicion de la
cartera no varia en ese tiempo. Es decir, supongamos que tenemos una
conjunto de acciones cuyo valor hoy es de 1000€. Queremos saber cudl
es la maxima pérdida que podemos tener dentro de un mes para decidir
si podemos soportarla o no. Para ello calculamos el VAR o solicitamos que
se calcule, y se obtiene un valor de 80€ con una confianza del 99%. Esto
quiere decir que tenemos una probabilidad del 1% de tener pérdidas su-
periores a 80€ en el periodo de un mes. Para calcular este valor estadistico
se utilizan fundamentalmente dos métodos: la simulacion histérica y el
cdlculo basado en Monte Carlo. La primera esta basada sobre la informa-
ciéon acumulada durante meses o afos sobre cada uno de los valores que
componen la cartera, estimando a partir de estos el valor futuro. Segun
los estudios de la consultora McKinsey & Company, se utiliza en el 75%
de los bancos. Otro 15% lo calcula utilizando el método de Monte Carlo,
mas lento pero con algunas ventajas afadidas. El 10% restante combina
ambos. Segun los datos de la misma consultora, el tiempo de cémputo
necesario para la cartera de un banco oscila entre 2 y 15 horas. El largo
tiempo de computacion es debido a la necesidad de estimar el valor futuro
de cada uno de los valores que componen la cartera.

Matematicamente, el VAR se define como la probabilidad de tener unas
pérdidas superiores a una cantidad determinada. Para calcular esa pro-
babilidad es necesario restar a la estimaciéon del valor futuro el que tiene
actualmente para cada uno de los activos de la cartera. Esta prediccién
se computa utilizando el modelo propuesto por los economistas Fischer
Black y Myron S. Scholes, que considera que el valor futuro es estocastico
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0 aleatorio, cambiando de forma similar al movimiento Browniano de una
pequefa particula sobre un liquido, que oscila de un lado al otro sin poder
decir en cada momento hacia donde hara el siguiente movimiento. Dada
la aleatoriedad de este proceso, los métodos de Monte Carlo se ajustan
particularmente bien, pero a costa de calcular muchas veces la evolucion
desde el momento presente al tiempo futuro donde se quiere hacer la esti-
macioén. Para cada simulacion, el camino seguido y el valor predicho seran
diferentes a los otros, pero permite calcular un valor promedio junto con
su error. Independientemente del método utilizado, simulacién histérica o
Monte Carlo, el calculo del VAR requiere de una infraestructura HPC para
obtener con suficiente antelaciéon el resultado (el VAR a un dia se ha de
obtener en pocas horas, y desde luego, antes de que se empiece a operar
en el mercado financiero).

Requisitos de tiempo de respuesta similares aparecen en el Ultimo de los
casos seleccionados de prediccién y en donde la computaciéon de altas
prestaciones presta uno de sus mejores servicios a la competitividad em-
presarial: la ingenieria. Hoy en dia es impensable disefiar un aviéon, un co-
che o un tren sin la ayuda de la simulacién numérica. Como ya se comenté
en el primer capitulo, su inclusiéon en el proceso de disefio ha permitido
reducir en varios anos los ciclos de desarrollo de nuevos vehiculos a la vez
gue se mejoraba el confort, se reducia el consumo energético y se aumen-
taba la seguridad. Todo en uno, gracias a la posibilidad de trabajar con
modelos virtuales del producto que se esta disefiando y predecir su com-
portamiento en las condiciones de trabajo reales. Ademads, al igual que
en la planificacion de tratamientos de cancer, es posible utilizar técnicas
de optimizacién para obtener el mejor producto que cumpla unas condi-
ciones preestablecidas, tanto de requerimientos de funcionamiento (por
ejemplo, el disefio dptimo de una viga al que se le pide que soporte un
peso maximo determinado) como de negocio (que necesite la menor can-
tidad de material y, por tanto tenga un coste menor, pero manteniendo
sus prestaciones). No solo es factible predecir su funcionamiento. También
se puede simular el proceso de fabricacion en si, detectando si el producto
tendré defectos o se danard como consecuencia del mismo, incluso antes
de construir los Utiles necesarios para hacerlo.

En este tipo de simulaciones, el flujo de trabajo comienza con el dibujo de
la pieza o producto utilizando un programa de disefio asistido por com-
putador (CAD), habitualmente en tres dimensiones. El modelo generado
pasa a una segunda fase denominada preprocesado en donde se cons-
truye una malla como en los casos anteriores (en la llustracion 4 se puede
ver la malla con tetraedros, muy comun en este tipo de simulaciones), se



selecciona el tipo de andlisis que se quiere realizar (mecanico, termodi-
namico, electromagnético, etc.), se escoge el tipo de material que forma
la pieza (y por tanto sus propiedades fisicas) y finalmente las condiciones
que definen el caso que se quiere estudiar. El tercer paso es computacio-
nalmente intensivo y consiste en la resolucién numérica de las ecuaciones
matematicas. Dependiendo del tipo y tamafno del problema definido, la
obtencién del resultado puede llevar unos minutos en una estacion de
trabajo o dias en un computador paralelo como el descrito en el capitulo
anterior. Una vez obtenida la solucioén, los resultados se analizan para co-
nocer el comportamiento de la pieza. Si el andlisis indica que la pieza no
cumple las expectativas o requisitos que se necesitan, se reinicia el ciclo
cambiando el disefio o los materiales, hasta que se obtenga un producto
conforme a lo exigido. Aunque el proceso aqui descrito es una version
simplificada, sirve para mostrar la contribucién de la computacién a la me-
jora de la calidad de los productos y el gran ahorro de costes que significa.
Durante su disefio no es necesario construir prototipos fisicos y ademas se
pueden realizar multitud de experimentos virtualmente, que de otra for-
ma serfan muy costosos (pensemos por ejemplo en una prueba de colision
de un nuevo vehiculo, que lo dafa o destruye cuando se realiza).

M
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llustracién 4: Ejemplo de simulacion para ingenieria. Campo eléctrico en un cilindro.
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Diagnosticar

En el campo de la ingenieria, el diagnoéstico consiste en la busqueda de la
causa de los sintomas observados, generalmente de un funcionamiento
incorrecto o de un fallo en su comportamiento. Entre otras técnicas, se
puede utilizar la denominada Model-Driven Diagnosis (es decir, diagnosti-
co guiado por modelos) en donde se resuelven estos para el sistema que
se pretende diagnosticar.

El diagnostico esta continuamente presente en nuestras vidas, sobre todo
en el campo de la m istan antecedentes familiares previos y existen sinto-
mas coincidentes. Para obtener estas respuestas, es necesario secuenciar
aquellas partes de nuestro ADN que estan asociadas al gen o conjunto de
genes que estan relacionados con la enfermedad, para posteriormente
analizarlos en busca de las alteraciones que la producen.

Nuestro ADN esta formado por una larga cadena de cuatro aminodacidos
(adenina, timina, citosina y guanina) también llamadas bases. El conjunto
de nuestros cromosomas tienen unos 3000 millones de bases. Con ellos
se codifican las proteinas, que también estan formadas por el encadena-
miento de otros 23 tipos de aminoacidos. Asi, la combinacion citosina-
guanina-adenina (o CGA) indica que en esa posicién de la proteina ha de
estar el aminoacido argenina. Por tanto, conocer la ordenacién de las se-
cuencias de aminodacidos en el ADN permite identificar si existen cambios
en las proteinas. La busqueda e identificacion de esas alteraciones en la
codificacion es lo que permite el diagnostico. En la actualidad, el proceso
de diagndstico se ha acelerado gracias a la introduccién de las nuevas
generaciones de tecnologias de secuenciacion (también conocidas como
NGS) que permiten obtener mas rapidamente la codificacion de fragmen-
tos de ADN de cadenas cortas de 200 a 500 bases de las zonas de interés
y en paralelo, pero a costa de incluir algunos errores.

Estos procesos de secuenciacion producen grandes cantidades de in-
formacion que es necesario filtrar y ordenar para obtener la cadena de
aminoéacidos de interés para el diagnéstico. La computacion de altas pres-
taciones contribuye en este proceso de reconstrucciéon en varias de las
fases necesarias. Una de ellas incluye el alineamiento, es decir, buscar el
lugar en donde se ha de colocar el fragmento que se ha secuenciado con
respecto a la de referencia, que serd uno de los cromosomas humanos.
Es como colocar una pieza de un puzle que tiene millones de ellas. Este
procedimiento informatico puede necesitar horas o dias para encontrar
la localizacién de cada uno de los miles de fragmentos que se han gene-
rado, ademas de consumir importantes recursos de memoria RAM. Alre-



dedor de estas capacidades aparecen empresas especializadas tanto en
la realizacion del proceso de secuenciacion como en el analisis posterior.
Por ejemplo, la empresa corufiesa HealthinCode se ha especializado en el
diagnostico de enfermedades a través del estudio genético, principalmen-
te de cardiopatias familiares. Para ello, requiere secuenciar y analizar de 9
a mas de 70 genes, dependiendo de la enfermedad que se busque.

Aunque la explotacion clinica de la genética avanza rapidamente y adquie-
re cada dia una mayor presencia, hay otras técnicas médicas que también
se apoyan en la computacién. Una de ellas es el diagnéstico asistido por
computador (o CAD, Computer Aided Diagnosis). El objetivo es dar apoyo
al radidlogo en la toma de decisiones, facilitdndole informacion adicional
sobre la imagen que esta analizando. Por ejemplo, en un andlisis de un
cancer de mama, la deteccion de las zonas en donde esta presente. Aun-
gue el tratamiento computacional de la imagen no esta libre de errores, se
ha demostrado que con estas herramientas el radiélogo mejora sustancial-
mente su diagnostico, no solo en la deteccion de las zonas microcalcifica-
das, sino también en su clasificacién como benignas o malignas.

El proceso computacional se divide en varias fases que parten de la imagen
digital del paciente. Sobre esta se detectan los limites de los érganos y se
aplican filtros para incrementar su calidad a efectos de la deteccién de las
lesiones. El proceso puede terminar ahi, suministrando solo informacién
sobre las zonas candidatas, o proseguir para clasificarlas como benignas o
malignas, aportar caracteristicas de las lesiones, etc. Las necesidades com-
putacionales no son tan altas como en el diagnostico genético. De hecho,
muchos sistemas comerciales se venden en una estacion de trabajo. Pero
los algoritmos involucrados si son computacionalmente intensos.

Descubrir

Esta rapida visién del panorama de utilizaciones de la computaciéon de
altas prestaciones termina con dos casos de relevancia econdémica y so-
cial importante: la busqueda de nuevos recursos energéticos y de nuevos
medicamentos.

La busqueda de hidrocarburos utiliza la computacién de altas prestacio-
nes para localizar posibles bolsas de petrdleo que después se han de con-
firmar haciendo prospecciones fisicas. La aplicacién de estas técnicas ha
producido una reduccién muy significativa en los costes de la busqueda.
Asi, desde los 15 ddlares por barril que eran necesarios en 1979, bajé a
esta 6 doélares en 1992. Mas de un 50% de reduccion.

La principal herramienta que se usa es la exploracién geofisica utilizando
ondas sonoras. La deteccion de candidatos se inicia con una toma de
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datos sismicos en el area de interés. Por ejemplo, en las zonas costeras un
barco genera impulsos sonoros y recoge con una cadena de micréfonos
los ecos devueltos desde el fondo marino. Estos pulsos pueden penetrar
en el subsuelo, siendo reflejados y refractados de forma diferente en fun-
cion del material que lo componga. Dado que el petréleo es un material
ligero que asciende a través de los materiales mas porosos, es necesario
que existan otros que formen barreras en donde se acumule. El objetivo
es conseguir un mapa tridimensional del subsuelo a partir de los datos
recogidos, para que posteriormente sea analizado por los gedlogos. Estos
son los que deciden cuales son los posibles candidatos para la perforacion.
Por tanto, es necesario resolver un problema inverso. Si en el caso de un
vehiculo, conocemos su forma y los materiales que lo componen y lo que
queremos es saber la respuesta que tendrd en las condiciones de trabajo
normal (o anormales, por ejemplo, en caso de colisién), en el caso de la
exploracién geofisica se conoce la respuesta (el eco de los sonidos genera-
dos) pero se desconoce el detalle de la forma y material del subsuelo que
se quiere explorar. El proceso completo estd compuesto de muchas fases
diferentes (filtrado de las sefiales, célculo de velocidades de propagacion,
etc.) y es un proceso computacionalmente muy costoso que necesita una
potencia de calculo muy importante. Ademas, también es intensiva en
el uso de informacion. El tamafno de los conjuntos de datos iniciales que
se utilizan puede ser de varios Terabytes (incluso decenas). Finalmente,
también incluye la visualizacion de los resultados para que los geofisicos e
ingenieros puedan hacer la interpretacion de los resultados. Pero el ratio
entre el beneficio obtenido y el coste también es muy elevado.

La utilizacion de estas técnicas inversas para obtener mapas del terreno no
esta restringida solo a zonas costeras sino que también se pueden hacer
en tierra y con otros objetivos, como la localizacion de minerales, el con-
trol de aguas subterrdneas o incluso la planificacion de minas. Tampoco
se restringe exclusivamente a la localizacién, sino que se han extendido a
otras areas de la explotacién petrolifera como la delimitaciéon del volumen
de la reserva, el control de la explotacion, la optimizacién de los puntos
de extraccion, etc.

Descubrir nuevas reservas de hidrocarburos es importante econémica-
mente, pero encontrar nuevos medicamentos que combatan las enfer-
medades también lo es socialmente. El proceso para producir un nuevo
medicamento es muy largo y extremadamente costoso, por lo que cual-
quier reduccién del tiempo de desarrollo representa un importante ahorro.
Tipicamente un nuevo farmaco necesita cerca de 15 anos desde que se
inicia la investigacion hasta que se puede comercializar, con un coste entre



800 y 1000 millones de dolares. Ademas, solo el 1 de cada 5000 com-
puestos que se prueban llegan a ser comercializados. Como consecuencia
de su alto coste, se han ido introduciendo técnicas computacionales que
permitan descubrir nuevos candidatos para combatir las enfermedades
reduciendo costes e indices de fracasos. Este conjunto de herramientas se
denomina Computer-Aided Drug Design (CADD).

Una de las primeras herramientas que se utiliza es el screening virtual. An-
teriormente a la incorporacion de estas técnicas computacionales, las com-
pafias farmacéuticas utilizaban robots que probaban experimentalmente
los compuestos quimicos (entre cien y quinientos mil), lo que representaba
varios meses de trabajo. Con la inclusion de las técnicas computacionales,
el tiempo para descubrir posibles candidatos se ha reducido enormemente
y ampliado su capacidad.

Las especies quimicas activas de un farmaco suelen ser pequenas molé-
culas que desactivan la funcion de una proteina especifica, a través del
cambio de su estructura. El objetivo del virtual screening es encontrar po-
sibles candidatos que puedan ser posteriormente analizados y mejorados
como medicamento. Para ello, primeramente se modeliza y se analiza la
proteina que se quiere desactivar, partiendo de la informacion cristalogra-
fica o incluso de las secuencias de ADN que la codifican (como se ha visto
anteriormente) a través de homologias con otras conocidas. En este paso
de modelizacion se utilizan algoritmos computacionales como los de dina-
mica molecular. Sobre este modelo, se identifican una zona en donde se
puede ligar pequefias moléculas y que desactiven su actividad bioldgica. El
siguiente paso es encontrar candidatos que puedan encajar quimicamen-
te en esa zona, que puedan ser analizados posteriormente y, en algunos
casos, mejorados. Esta busqueda se hace probando computacionalmente
si los compuestos existentes en las bases de datos pueden o no encajar en
la zona de interés, teniendo en cuenta su forma y composicion, asf como
cierto grado de flexibilidad en la proteina. Frente a los sistemas anteriores
robotizados, estos algoritmos de busqueda de farmacos pueden probar
virtualmente muchos mas compuestos en el mismo tiempo y a un coste
inferior.

En este capitulo se han descrito brevemente diversas aplicaciones de la
computacién de altas prestaciones dentro del amplisimo panorama y en
campos como la ingenieria, la medicina, la energia, las finanzas, etc. En
algunos de los casos expuestos se necesitan muy grandes infraestructuras,
mientras que en otros solo se emplea una estacién de trabajo. Hay otros
usos también muy asentados, como en la industria cultural, en donde la
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creacion de efectos especiales o de peliculas de animacién estd basada
en el uso intensivo de la computacion. En estos casos, la parte artistica es
la predominante, no siendo imprescindible que las simulaciones encajen
con la realidad, como es deseable en la computacion cientifico-técnica.
Sin embargo, es un area interesante de negocio en donde contamos en
Espafa con una empresa lider (Next Limit Technologies) que ha merecido
el premio Technical Achievement Award de la Academia de Hollywood en
2008 por su tecnologia. Sus simulaciones realistas de liquidos (chocolates,
lava, agua) han contribuido a grandes producciones, pero también les
ha permitido desarrollar un software que ahora puede ser utilizado en el
campo cientifico y técnico.

En cualquier caso, el acceso a la infraestructura de computacion para las
pequenas y medianas empresas puede ser un factor limitante debido a
las necesidades de inversion si quieren tenerla en propiedad. Ademas,
algunos usuarios pueden pensar que su uso es demasiado complejo. Por
consiguiente, es necesario encontrar soluciones que permitan ocultar la
complejidad de la infraestructura y reducir la inversion necesaria (o, mejor,
transformarla en un coste variable) en aras de eliminar esas barreras. La
prestacion de servicios en la nube puede abrir el camino para hacerlo.



«The PC age is giving way to a new era: the utility age»'
Nicholas Carr.

«The big switch: rewiring the world, from Edison to Google»

CAPITULO 4.
LA NUBE PARA HPC

Estamos tan acostumbrados que no somos conscientes de lo que supo-
ne realmente. Cuando accionamos un interruptor, esperamos que se en-
cienda la luz de la sala. Si abrimos un grifo, queremos que salga agua
depurada que podamos beber. Al descolgar un teléfono (tanto fijo como
ahora con los méviles), exigimos que haya conexién y podamos realizar
una llamada (incluso si no hay electricidad en ese momento). Pero llegar
a esta situacion no ha sido ni facil ni ha ocurrido rapidamente. Incluso
aun hoy, en algunas zonas de nuestro continente, estas infraestructuras
basicas no existen, a pesar de que la telefonia se considera un servicio
universal. El conjunto de estos servicios publicos esenciales se denomina
en el lenguaje de la economia como utilities. Ademas de esta persistencia
en el servicio, una de las caracteristicas comunes es que son servicios de
pago por su utilizacién, frecuentemente con una cuota mensual de man-
tenimiento mas otra parte en funciéon de lo que consumimos. ;Llegara la
computacién a ser también un servicio publico esencial? ;Serd este siglo
XXl la era del servicio publico de computacion? Probablemente si, aunque
antes seguro que nuestros legisladores piensan primero en Internet como
servicio universal al que todos tendremos derecho.

De hecho, Nicholas Carr plantea en su libro «The big switch: rewiring the
world, from Edison to Google»'? un paralelismo entre la evolucién de la

11. «La era del PC esta dando paso a una nueva: la era del servicio publico»

12. Existe una versién en castellano titulada «El gran interruptor: el mundo en red, de Edison a Google»
editada por Deusto S.A. Ediciones.
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red eléctrica y el mundo de la computacién. Durante su consolidacion
como servicio publico, las empresas manufactureras pasaron de generar
su propia energia a comprarla a los distribuidores, que concentraban cada
vez mas su produccién en grandes centrales eléctricas. Aunque la co-ge-
neracion, los pequefios huertos solares o las minicentrales hidraulicas son
opciones también utilizadas actualmente, el modelo eléctrico sigue basa-
do en grandes infraestructuras de generacion.

En el campo de las tecnologias de la informacion también se estad pro-
duciendo este cambio gradualmente. En esta era de Internet, esperamos
gue los servicios que tenemos estén siempre disponibles, como el correo
electrénico, la mensajeria instantanea, las redes sociales o el omnipresente
buscador de Google. Para poder prestar estos servicios de forma eficiente
y eficaz, las grandes companias crean grandes centros de datos que ubi-
can en zonas con acceso facil a redes de comunicaciones, con costes ener-
géticos bajos y, a ser posible, también salarios reducidos. A fin de cuentas,
como Nicholas Carr plantea en su libro «Lo que la fibra optica de Internet
hace por la computacion es exactamente lo que la red de corriente alterna
hizo para la electricidad: consigue que la localizacion del equipamiento
sea indiferente para el usuario»'>.

El paradigma actual dominante en la evolucién hacia este servicio publico
de computacién estd centrado en las tecnologias de la nube (0 mas co-
munmente Cloud computing). La computacion de altas prestaciones no es
ajena a este movimiento, incluso puede ser realmente la solucién para que
el acceso y uso por pequefas y medianas empresas se generalice. Aunque
el camino no esta exento de obstaculos.

i{Qué es la computacion en la nube?

Durante los ultimos afios se ha intentado encontrar una definicion que
permita encuadrar el concepto de computacién en la nube. Existen dos
definiciones que compiten entre si, aunque parece ser que la estadouni-
dense se va imponiendo. La primera de ellas es utilizada por el Grupo de
Expertos de Cloud de la Comision Europea, que considera la nube como:

«un entorno de ejecucion elastico de recursos que involucra a muchas
partes interesadas y proporciona un servicio medido a multiples granulari-
dades para un nivel determinado de calidad (de servicio)»'4.

13. Traduccién del autor de «What the fiber-optic Internet does for computing is exactly what the alter-
nating —current network did for electricity: it makes the location of the equipment unimportant for the
user».

14. Traduccién del autor de «a ‘cloud’ is an elastic execution environment of resources involving multiple
stakeholders and providing a metered service at multiple granularities for a specified level of quality (of
service).»



La segunda es debida al NIST (National Institute of Standards and Techno-
logy) americano. Esta organizacién propone que la nube es:

«Un modelo que permite el acceso bajo demanda, ajustado y omnipre-
sente a través de la red de comunicaciones a un conjunto compartido de
recursos de computacion configurables (por ejemplo, redes, servidores,
almacenamiento, aplicaciones y servicios) que pueden ser rapidamente
asignados y liberados con un esfuerzo minimo de gestion o de interaccion
con el proveedor del servicio»'.

La definicién propuesta por la organizacion norteamericana se comple-
menta con cinco caracteristicas esenciales. Estas acercan ambas propues-
tas, ya que el NIST considera que entre ellas que también es un servicio
medido, tipicamente siguiendo un modelo de pago por uso. Las otras
cuatro son:

e Autoservicio bajo demanda. Es decir, el consumidor final de los recur-
sos puede asignarselos directamente y automaticamente sin la nece-
sidad de la intervencion de otra persona, principalmente empleados
del proveedor del servicio. Habitualmente, esta provision se realiza a
través de una aplicacion web u otra aplicacion ligera proporcionada
por el proveedor del servicio, aunque para algunos de las capacidades
de la nube (como la creacion de infraestructuras virtuales que se des-
cribird mas adelante) existen estandares que permiten la automatiza-
cion del proceso como el Open Cloud Computing Interface (OCCI).

e Amplio acceso desde la red de comunicaciones. Los recursos estan
accesibles a través de la red de comunicaciones y de cualquier tipo
de dispositivo que esté conectado a ella como los PC, méviles o ta-
blets. Este punto es importante ya que implica la necesidad de estar
conectado a la red para tener acceso al servicio, aunque en algunos
casos se han desarrollado soluciones que permiten tener parte de la
funcionalidad cuando no hay conexién.

e Recursos compartidos. Los recursos informaticos proporcionados por
el proveedor al consumidor final son compartidos entre varios clientes
simultaneamente. Cada uno de ellos puede demandar una configu-
racion fisica o virtual diferente que se asigna o libera dinamicamente
segun sus peticiones. Habitualmente donde se despliega o ejecuta su
peticién no es importante para el usuario, aunque puede restringirla
(por ejemplo, debido a la normativa de proteccion de datos persona-
les, podria solicitar que el servicio no se prestara fuera de Espafa o
Europa para evitar problemas legales).

15. Traduccién del autor de «a model for enabling ubiquitous, convenient, on-demand network access
to a shared pool of configurable computing resources (e.qg., networks, servers, storage, applications, and
services) that can be rapidly provisioned and released with minimal management effort or service provider
interaction»
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e Elasticidad rapida. Por elasticidad se entiende la capacidad de creci-
miento y decrecimiento en la asignacion de los recursos. Dentro de
esta caracteristica se distingue entre elasticidad horizontal (los recur-
s0s se incrementan o disminuyen en ndmero, por ejemplo, pasando
de un servidor a dos o viceversa) o vertical (las capacidades de uno de
los recursos se cambian dinamicamente, como podria ser afadir mas
memoria RAM o un mayor numero de unidades de procesamiento a
un servidor ya en funcionamiento). Esta caracteristica de la nube es
guizé una de las méas primordiales y novedosas que aporta la tecno-
logia empleada, ya que permite ajustar las necesidades y los recursos
demandados en cada momento.

e Medicion del servicio. Los servicios en la nube controlan y optimizan
el uso de los recursos aprovechando la capacidad de medicion del
mismo en funcién del tipo de recurso empleado (por ejemplo, horas
de uso de la CPU asignada, o espacio de disco consumido en el caso
del almacenamiento, o ancho de banda utilizado cuando se accede a
la red de comunicaciones). Aunque el NIST no lo contempla directa-
mente dentro de esta caracteristica esencial, esta capacidad es la que
también permite realizar el pago por uso, siguiendo el modelo de un
servicio publico.

Ambas definiciones concuerdan en lo basico: elasticidad, medicién y com-
particion de recursos computacionales entre varios interesados. La defini-
cion del NIST, afiade ademas el autoservicio, que acerca la nube a otros
servicios publicos si se proporcionan de forma general. En el Cloud se
proponen otros modelos de despliegue.

Modelos de despliegue de la nube

El modelo de la nube reflejado en las definiciones anteriores no presupone
que se creara una infraestructura publica de acceso general, sino que esta
abierta a varias formas de despliegue, como ocurre también en otros servi-
cios publicos esenciales. Se han identificado cuatro modelos de construc-
cion de un servicio en la nube. El primero es el privado, es decir, aquél que
es instalado por una organizacion (generalmente grande) para su propio
uso interno, pero teniendo las caracteristicas de autoservicio, flexibilidad
y gestion expuestas en la seccion anterior. La instalacion la puede hacer
directamente o puede subarrendarla o desplegarla en la infraestructura
de un proveedor externo, pero no estd compartida con otras organizacio-
nes. Esta comparticion es identificada en el segundo modelo denominado
comunitario, en donde los recursos se aprovisionan para el uso exclusivo
de varias organizaciones o particulares que tienen un interés comun. Por



ejemplo, en el paradigma de computacion Grid (quizd un precursor del
Cloud) se maneja el concepto de Organizacion Virtual, en donde varias or-
ganizaciones (generalmente grupos de investigacion de un érea cientifica
gue colaboran intensamente entre ellos) ponen en comdn sus computado-
res e instalan en ellos las aplicaciones de uso mas frecuente.

El tercer caso es el publico, en donde el servicio esta abierto al uso general
por cualquier organizacion o particular. Habitualmente estara gestionado
por alguna empresa que busca un beneficio por ello, a través del pago
pOr su Uso u otra compensacion indirecta, como puede ser la inclusion de
publicidad. Aunque también es posible que la organizaciéon que acerque
el servicio busque un fin social, como puede ser una aplicacion web gu-
bernamental de autodiagndstico energético con el que reducir el consumo
eléctrico. En cualquier caso, este modelo es el necesario para acercar la
computaciéon de altas prestaciones a las pequefas y medianas empresas,
ya que las libera de las obligadas inversiones en caso de no utilizarlo.

Existe una cuarta posibilidad, el sistema hibrido, en donde los dos primeros
modelos se apoyan en el entorno publico, extendiendo sus capacidades
sobre este en caso de necesidad de mas recursos. La ventaja es que las
nubes privadas o comunitarias pueden tener una infraestructura disefiada
para el uso mas habitual, creciendo solo en momentos puntuales de carga
mas intensa, reduciendo de esa manera las inversiones necesarias y los
costes operativos asociados. NIST hace una categorizacidon mas generalista,
basada en la combinacién de cualquiera de ellos, manteniendo su inde-
pendencia pero afadiendo la capacidad de interactuar entre ellos a través
de protocolos estdndar o propietarios, pudiendo compartir datos, infraes-
tructura o aplicaciones. Por tanto, se acerca méas a un modelo federado, en
donde los diferentes proveedores Cloud proporcionan el servicio de forma
autébnoma, pero también pueden colaborar con otros, por ejemplo per-
mitiendo sistemas de identificacién externos, compartiendo una entrada
comun para autoservicio o combinando sus capacidades.

Modelos de servicio en Cloud

Hasta aqui se ha considerado la nube o Cloud como una forma de pro-
vision de servicios 0, mejor, cOmo un servicio para acceder a recursos
computacionales. Por tanto, el objetivo es acceder a una infraestructura
computacional para resolver nuestra necesidad. En funcién de cuales sean
nuestros intereses, asi serd el servicio que demandemos. Es el concepto
de cualquier-cosa-como-servicio (everything-as-a-Service o XaaS) que ha
estado latente en Internet en los Ultimos afios. Sin embargo, en el entorno
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de Cloud, se ha ido constriiéndo hasta reducirlo a tres categorias que se
apoyan una sobre otra.

La primera de ellas es el modelo de Infraestructura como Servicio (en
inglés Infrastructure-as-a-Service o laaS). El usuario final o consumidor
puede demandar dindmicamente acceso a recursos informaticos basicos,
como las CPU, almacenamiento de datos, acceso a redes de comunicacio-
nes, o una combinacion de ellas. Por ejemplo, a un proveedor laaS se le
podria solicitar el aprovisionamiento de un servidor con tres CPUs, 10GB
de memoria RAM y 200GB de almacenamiento que tuviera un interface
de red Ethernet de 10Gbs. Con esta descripcion del recurso no existe
mucha diferencia con respecto a los ya conocidos proveedores de hosting
0 housing que existen desde hace mas de dos décadas. La innovacion real
del Cloud (y quiza la mas sobresaliente y que distingue este paradigma) es
gue dicha peticion se puede hacer dindmicamente, en un modelo de auto-
servicio, escalable y elastico, sin necesidad de la intervencién del personal
técnico del proveedor. Esta innovadora revoluciéon fue lanzada con éxito
comercial por la empresa Amazon, cuando en 2006 abrid sus servicios
(todavia dominantes y de referencia en el mercado) de almacenamiento
de datos (Simple Storage Solution o S3) y computacién (Elastic Compute
Cloud o EC2). Aunque existian precedentes, como la plataforma Sun Clo-
ud, que ofrecia el acceso a servidores tipo Sparc de la empresa Sun (ahora
integrada en Oracle) en un modelo de pago por uso, la simplificacion del
servicio a través de la combinacién de las tecnologias de virtualizacion, de
aplicaciones web y de identificacién y autorizacién seguras para crear un
computador bajo demanda fue una verdadera innovacion.

La siguiente capa es la Plataforma como Servicio (Plaform-as-a-Service o
PaaS). Este nivel de abstraccion de la nube esta pensado para desarrollar o
desplegar aplicaciones especificas que utilizan las herramientas o librerias
(API) proporcionadas por el proveedor del servicio. Por ejemplo, Google
proporciona una serie de funciones que permiten desarrollar aplicaciones
gue accedan a sus servicios de mensajeria o calendario para crear nuevas
soluciones que afladan otras capacidades. En el caso de un entorno Clo-
ud, el programador de la aplicacién no deberia preocuparse de la gestién
de infraestructura, siendo responsabilidad de la API proporcionada por el
proveedor, o de las herramientas internas del proveedor, adaptarla elasti-
camente a la demanda. Por tanto, deberia ocultar la infraestructura y su
gestion, tanto al desarrollador como al usuario final cuando la aplicacién
esté en produccion, ajustdndose dindmicamente para garantizar la cali-
dad del servicio.



Finalmente, la propuesta de maés alto nivel es el Software como Servicio
(Software-as-a-Service o Saas). Todos conocemos aplicaciones que se pro-
porcionan a través de Internet como la mensajeria electrénica, calendario,
procesadores de texto o incluso de gestion empresarial. Aunque el térmi-
no elegido se ha adaptado al nuevo paradigma de cualquier cosa como
servicio, realmente el concepto no es nuevo y hereda las propuestas de los
anos 90 del siglo pasado conocidas como ASP o Application Service Pro-
vider (Proveedor de Servicios de Aplicacion). Es, con mucho, la propuesta
mas usada por el consumidor final, ya sea gratuita o de pago.

Cloud para HPC

Las soluciones en la nube, gracias a su flexibilidad, permiten primero redu-
cir, incluso eliminar, los costes de inversion (o de capital) necesarios para
arrancar un proyecto al no necesitar instalar una infraestructura dedica-
da. Estos se convierten en costes operacionales para el caso de empresas
u otras entidades que no ofrezcan los servicios de infraestructura como
parte de su linea de negocio. De hecho, existen diversos actores que se
pueden beneficiar del Cloud para el desarrollo de su actividad. Entre estos
estan:

e Usuarios o consumidores finales. Pueden utilizar los servicios en la
nube para satisfacer sus necesidades de aplicaciones o de infraestruc-
tura. En el primero de los casos, utilizaran los servicios de tipo SaaS.
Existen multiples ejemplos de aplicaciones en el campo de la ciencia
y la técnica que estén disponibles a través de interfaces WEB y que,
para muchos casos sencillos que estan limitados en tiempo de ejecu-
cién, son muy apreciados. Por ejemplo, el European Bioinformatics
Institute (Instituto Europeo de Bioinformatica) proporciona y mantie-
ne un amplio conjunto de aplicaciones relacionadas con la biologia,
desde acceso a bases de datos moleculares de interés biologico hasta
herramientas de alineamiento de secuencias como las comentadas
en el tercer capitulo de este libro. El acceso lo proporciona a través
de un interface para navegador de Internet o, para aquellos usuarios
mas avanzados, a través de servicios WEB que pueden ser invocados
desde programas externos.

Ademas del acceso a la aplicacion en si, los consumidores finales del
Cloud pueden crear dindmicamente infraestructuras virtuales o no
(depende del proveedor del servicio), similares a las descritas en el ca-
pitulo sequndo, adaptadas a sus necesidades puntuales, sin necesidad
de tener infraestructura propia. Existen multiples ejemplos de provee-
dores que proporcionan actualmente este servicio, como Amazon,
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Sabalcore, Nimbix, Oxalya o Gompute. Este modelo se adapta muy
bien a aquellas empresas, grupos de investigacion u otras institucio-
nes que requieren el uso intensivo de computacién en momentos
puntuales y acotados. Por ejemplo, en ingenieria es muy comun que
en un proyecto sea necesario hacer simulaciones del producto o pro-
ceso. De la duracién total del proyecto, solo una fraccion es dedicada
a la simulacién. Por tanto, puede ser rentable econémicamente des-
plegar un cltster adaptado en el Cloud frente a tener infraestructura
propia. Aparte de cuestiones de politica interna, existe un punto de
inflexion a partir del cual es mas rentable utilizar uno u otro modelo
gue ha de ser convenientemente analizado.

¢ Revendedores con valor anadido. Gracias a las posibilidades oferta-
das por los grandes proveedores de infraestructura y de aplicaciones
en Cloud, los mas técnicos pueden cubrir necesidades que aporten
valor anadido a un mercado vertical que, en muchos casos, no es
rentable para el proveedor pero si para pequefas organizaciones con
conocimiento especializado (pero no desarrolladores de su propio
software). Por ejemplo, en el modelo de Amazon que proporciona
Sus servicios a través de maquinas virtuales es posible configurar es-
tas para que incluyan software especifico, actualizado, verificado y
validado en el entorno, liberando al consumidor final de esa tediosa
labor. La empresa puede incluir esta maquina especifica dentro del
catalogo disponible en los servicios de Amazon, facturando un so-
brecoste al consumidor final por su utilizaciéon. Otras empresas, como
Cycle Computing, se han especializado en la creacion de grandes
infraestructuras de célculo sobre proveedores laaS.

e Vendedores Independientes de Software. Para pequefas empresas
gue desarrollen su propio software que demande computacion de
altas prestaciones existen varias posibilidades. Pueden proporcionar
el servicio tanto en SaaS como en Paas$, si quieren abrir su plataforma
al desarrollo de nuevas funcionalidades por terceros, lo cual es muy
comun en las aplicaciones técnicas. La ventaja es evidente para estas
pequefas companias ya que permite ofertar su soluciéon mundial-
mente con una infraestructura reducida si utilizan adecuadamente la
nube para contener sus costes.

Por tanto, Cloud para HPC se refiere principalmente a dos de los mode-
los de provision: laaS y SaaS. Al ser modos de uso diferentes y con re-
guerimientos en principio también diferenciados, es imprescindible verlos
separadamente.



laaS para HPC

De la presentacion de las tecnologias de la computacion de altas presta-
ciones realizada en el segundo capitulo, es posible inferir que cualquier
entorno en la nube necesita de algunas caracteristicas esenciales. En con-
creto, como minimo es imprescindible poder integrar en la infraestructu-
ra demandada varios servidores (o uno solo pero con varios nucleos) y
almacenamiento masivo eficiente. Si se requiere la utilizacién de muchos
nucleos y estos no pueden ser del mismo servidor, también sera necesario
contar con una red de comunicaciones de gran ancho de banda y baja la-
tencia. Con esta infraestructura minima se podrian ejecutar muchos de los
problemas que demandan las pequefias y medianas empresas asi como
la mayor parte de los grupos de investigacion universitarios. Aunque la
oferta de Cloud estd mas centrada en dimensionar recursos para poder
ofrecer servicios WEB, las soluciones propuestas para HPC estan claramen-
te diferenciadas entre aquellas que utilizan la virtualizacion de servidores
como nucleo del servicio frente a otras mas especializadas que basan su
diferencia comercial en la configuracion de clUsteres sin virtualizacion.

La virtualizacion de los servidores tiene para el proveedor de infraestructu-
ra multiples ventajas, incluyendo la posibilidad de compartir recursos entre
diferentes clientes. Sin embargo, desde el punto de vista del consumidor
final de sus soluciones, esta comparticién es perjudicial. Entre otros efec-
tos negativos estan la baja eficiencia de los interfaces de entrada/salida, la
variabilidad en los tiempos de ejecucion y los problemas de seguridad.

Es innegable que la virtualizacién de servidores se ha generalizado como
método de consolidacion de servicios o de creacién de entornos perso-
nalizados aislados, con su propio sistema operativo y configuracion. Ba-
sicamente es una capa de software que emula el comportamiento del
hardware, directa o indirectamente. El sistema operativo y las aplicaciones
que se ejecutan sobre este software no tienen constancia de si se estan
ejecutando en hardware real o virtualizado. Al ser una capa de software
adicional, estas y las funcionalidades del sistema operativo tienen una pe-
nalizacion, habitualmente pequefa, pero que no es despreciable. Esta es
no muy grande en el uso de la CPU (los resultados actuales varian entre el
1y el 5% de degradacién, que podria ser asumible), pero todavia la tec-
nologia no ha avanzado suficiente en la gestion de las entradas y salidas
de datos desde y hacia la maquina virtual, tanto en el acceso al almacena-
miento como las comunicaciones de red. Ambos recursos son utilizados
intensamente por las aplicaciones HPC. Si se utilizan aplicaciones parale-
las que requieran mas de un servidor, estas veran degradar su eficiencia
debido a los problemas en la latencia o en el ancho de banda disponible
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(mas en el primer caso que en el sequndo, por lo que las aplicaciones que
tengan que comunicarse frecuentemente tendran un mayor impacto en la
degradacién de su rendimiento).

Una segunda consecuencia de la utilizacién de la virtualizacion y de la
comparticiéon de los recursos es la variabilidad en los tiempos de ejecucion
de las aplicaciones. Para una misma aplicacion y tamafo del problema, se
ha observado que los tiempos de ejecucion pueden variar apreciablemen-
te, lo cual hace poco predecible cuando se puede obtener el resultado.
Existen varias causas que pueden explicar esta variabilidad, incluso para la
ejecuciéon en un Unico servidor: la comparticion del nodo y comunicacio-
nes con otros usuarios del entorno Cloud, la sobresubscripciéon de los re-
cursos hardware, la asignacion de diferentes tipos de CPU, la interferencia
con los procesos del sistema (y de gestion de las maquinas virtuales), etc.
Dado que en los entornos de Cloud habitualmente se paga por el tiempo
de uso o reserva de la CPU, la variabilidad implica también diferencias
en los costes de las ejecuciones. Probablemente en el futuro, la forma
de pago por uso se pueda normalizar de otra forma mas transparente y
verificable, como ocurre en el caso de la luz eléctrica que se ha tomado
como ejemplo.

Finalmente, en algunos casos, principalmente empresariales, existe la pre-
ocupacion por la seguridad de la informacién que se utiliza. Pensemos en
una empresa que esta desarrollando un nuevo producto del que quiere
simular su comportamiento bajo condiciones realistas. Subir el disefio al
entorno de la nube crea en muchas empresas un sentimiento de desaso-
siego debido a que piensan que estd menos seguro que en sus propias
dependencias. Aunque en la mayor parte de los casos es todo lo contrario,
existe riesgo de que sea cierto. Solo las medidas técnicas adoptadas por el
proveedor pueden garantizar que la informacién enviada a la nube tenga
las medidas de seguridad adecuadas para evitar esa fuga de informacién
delicada. Tanto la seleccién del proveedor correcto como de la configu-
racion de la infraestructura remota virtual son vitales para reducir este
riesgo.

En cualquier caso, la virtualizacion es una de las posibles soluciones para
la prestacion del servicio de HPC en la nube, pero no es la Unica factible.
De hecho, los proveedores de laaS especializados en computaciéon de al-
tas prestaciones suelen utilizar como herramienta de marketing el que
no utilizan virtualizacion, ya que son conocedores de las desventajas que
suponen, ademas de incorporar tecnologias mas especificas de HPC como
la red de comunicaciones entre nodos (dominada actualmente por la so-
lucién de Infiniband).



Sea un modelo u otro, existen otras barreras a tener en cuenta. La primera
es que el tamafo si importa, que el saber ocupa lugar. Las soluciones que
utilizan este tipo de computacién suelen ser ademas intensivas en el uso
de datos, tanto de entrada como sobre todo de salida. Es muy frecuente
tener ficheros de entrada de Gigabytes o incluso superiores y de salida del
mismo tamafo o incluso mayores. Esto implica, un tiempo que no es des-
defiable en la transmision de estos ficheros entre la sede de la empresa a
la del proveedor del servicio y viceversa, ademas de ser un coste adicional
en caso de que se cobre por el envio o recepcion de la informacién (coste
que es necesario incluir cuando se analiza la rentabilidad de utilizar la
computacién en la nube). Incluso el tamafno de los ficheros puede hacer
inviable en tiempo la transmisién de la informacién utilizando las redes de
comunicaciones habituales. Las soluciones propuestas para esta dificultad
técnica son variadas. Desde el envio de los ficheros utilizando discos duros
u otro dispositivo de almacenamiento por correo postal u otro tipo de
transporte comercial (lo cual, como se puede comprobar, no encajaria con
la caracteristica esencial propuesta por NIST de entorno de autoservicio la
intervencién de los técnicos de la empresa proveedora) hasta la realizacion
completa de todo el proceso necesario en la nube, minimizando el trasie-
go de informacion inicial y basando la solucién técnica en la visualizaciéon
remota. Esta permitira el analisis de los resultados obtenidos y la reduccién
de la informacion a descargar a un minimo. En cualquier caso, un entorno
productivo de visualizacion remota puede demandar un ancho de banda
de bajada de 4 megabits/segundo por usuario y, a ser posible, latencias
también bajas para tener una sensacién real de trabajo local.

En algunos sectores mas asentados como la ingenieria existe el problema
de la gestion de las licencias del software. Las soluciones utilizadas son
mayoritariamente comerciales, que suelen tener sistemas de protecciéon y
limitacion de uso basadas en algun tipo de hardware (como llaves que han
de estar conectadas al computador) o de servidores de licencias. Existen
propuestas técnicas para solventar esta barrera, tanto ofrecidas por el ven-
dedores del software (por ejemplo, CD-Adapco ofrece su solucién Power-
on-demand que permite obtener créditos adicionales para el software ya
licenciado, que puede ejecutarse en cualquier servidor en la nube que ten-
ga acceso directo a Internet o la solucion ElasticLM de gestion de licencias,
pensada especificamente para estos entornos dindmicos) como por los
proveedores del Cloud, que tienen acuerdos con los primeros para vender
la utilizacion de su software como un valor anadido. En cualquier caso, es
un elemento que ha de ser analizado antes de decidir la utilizacion de la
nube como entorno de trabajo, ya que puede resultar una barrera técnica
o financiera infranqueable.
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Aunque existen dificultades técnicas y operativas para utilizar el Cloud en
computacién de altas prestaciones, estas son conocidas por los proveedo-
res. Estos estan innovando constantemente para ofrecer la mejor calidad
de servicio a través de entornos gréaficos que simplifican la creacion de
las infraestructuras computacionales o la utilizacion de las aplicaciones.
Las experiencias existentes indican que la utilizacién del modelo laa$ es
factible para HPC, que cada dia las barreras existentes son menores, pero
gue siempre es necesario hacer un estudio del retorno de la inversion,
comparando el uso exclusivo de recursos en la nube con la utilizacion de
servidores locales (teniendo en cuenta todos los costes, como el de per-
sonal necesario para la instalacién y mantenimiento, las amortizaciones,
el consumo de electricidad —nada desdefable en este momento—, la
climatizacion o la utilizacion de espacio fisico).

Saa$ para HPC

La mayor parte de los usuarios, sino todos, de la computacion de altas
prestaciones estan mas interesados en los resultados que en la manera
llegar a ellos. De hecho, frecuentemente la forma de acceso a la infra-
estructura computacional, sea en Cloud o no, es una barrera que no es-
tan dispuestos a franquear. Por ejemplo, para utilizar muchos centros de
computacién es necesario aprender a utilizar sistemas de colas, entornos
de acceso basados en terminales, etc. Para este tipo de usuarios, la mejor
opcién es ocultar la complejidad aparente de la infraestructura y centrar el
servicio en la aplicacién, siguiendo un modelo de Software-as-a-Service.

Las ventajas para ambas partes (consumidor de la solucion y fabricante del
software) son mdltiples. Para el primero, ademas de poder concentrarse
exclusivamente en su problema computacional, se reduce el tiempo ne-
cesario para utilizar el software, que esta siempre disponible a través de
Internet, no es necesario instalarlo ni verificarlo en local, esta siempre ac-
tualizado a la Ultima versién, con la correccién de errores correspondiente,
no necesita comprar hardware adicional ni mantenerlo, etc. Casi lo Unico
que tiene que hacer para poder aprovecharse eficientemente y eficazmen-
te del servicio es validar inicialmente que el software sirve para sus propoé-
sitos y formarse en el uso del mismo y en el interface proporcionado por
el proveedor, tareas ambas que también tendria que hacer si se instalase
localmente. Por otro lado, desde el punto de vista econémico, también
podria tener una reduccion de costes si la facturacion se hace siguiendo el
modelo de pago por uso, aunque de nuevo esto dependera de los costes
de licencia y mantenimiento fijados por el proveedor del software.

Para el fabricante del software, sobre todo para los mas modestos, utilizar
estos mecanismos de acceso a su solucion le permite ofertarla global-



mente, mantener constantemente actualizado su software, no depender
de soluciones de terceros para la gestion de las licencias, obtener infor-
macion de las funcionalidades mas utilizadas por sus clientes (pero no
deberia acceder o analizar los datos de entrada o salida utilizados para
generarles confianza y que no vean el servicio como un riesgo, tal y como
se comentd anteriormente. En este entorno técnico no seria admisible el
analisis de los datos de entrada o salida por el proveedor), etc. A pesar
de las ventajas evidentes, muchos de los grandes vendedores de software
técnico se muestran cautelosos para ofertar sus soluciones en este mode-
lo. Una razdn para ello es que se produce un cambio en la generacion de
ingresos. Frente a un modelo de cuotas de mantenimiento anual que les
garantiza unos entrada de dinero mas o menos constante y predecible, un
entorno puro en la nube en modo de pago por uso implica una probable
variabilidad. Por ello, la oferta comercial en estos casos suele ser dual:
licencias para su uso en las instalaciones locales con posibilidad de ejecu-
cion en entornos remotos en un modelo de uso bajo demanda. En pocos
casos se ofrece un servicio puramente SaaS directamente por el vendedor
del software, pero si a través de revendedores o de otros proveedores de
servicios.

Por el contrario, para pequefios proveedores de software asi como para
empresas de reciente creacion intensivas en conocimiento, la utilizaciéon
de este entorno les permite entrar rapidamente en el mercado a unos cos-
tes muy razonables. Al igual que otros servicios de Internet pensados para
el publico, la combinaciéon de un interface web amigable con una infraes-
tructura de apoyo flexible, como la que puede proporcionar un proveedor
laasS, le permite crecer rapidamente, adaptarse a la demanda, y controlar
los costes de infraestructura sin necesidad de cuantiosas inversiones ini-
ciales (evitando el riesgo de hacer una sobreestimacion o subestimacion
de los recursos necesarios).

Ejemplos de servicios HPC en Cloud

Historicamente, los centros de supercomputacién ofrecen acceso a sus in-
fraestructuras fundamentalmente para actividades de investigacion y de-
sarrollo. Aunque su posicionamiento es anterior al concepto de Cloudy, en
el sector académico, la obtencién de asignaciones de tiempo es frecuen-
temente moderada por convocatorias publicas periédicas de proyectos, la
forma de ofrecer sus servicios cumple con la mayor parte de los requisitos
esenciales propuestos por el NIST: autoservicio, ya que los usuarios de-
mandan la ejecucion de sus trabajos a través de sistemas de colas como
los descritos en el capitulo 2, que pueden estar priorizados y con limita-
ciones de uso (por ejemplo, el nimero de aplicaciones —trabajos— en
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ejecucion simultaneamente por un Unico usuario o el nimero de nucleos
o el tamafno de memoria RAM que puede solicitar para cada uno de ellos);
amplio acceso desde la red, habitualmente a través de entornos de termi-
nal pero con soporte limitado todavia a otros tipos de interfaces; recursos
compartidos como es el conjunto de supercomputadores que gestionan
o el almacenamiento masivo que suelen incluir; y servicio medido, que se
realiza en la mayor parte de los centros, sean de acceso a través de con-
vocatorias de proyectos para controlar que la asignacién maxima de re-
Cursos no se traspase, o bien por motivos de facturacion por uso. Quizé la
escalabilidad rapida de los recursos es el punto mas controvertido, ya que
el usuario puede demandar diferentes recursos computacionales en cada
peticion de trabajo dentro de los limites de asignacion concedidos en caso
de convocatorias publicas de proyectos, pero no puede incrementarlos
facilmente durante la ejecucion de la aplicacion. La mayor parte de estos
centros de supercomputacion dependen de las administraciones publicas
estatales o regionales, habiendo sido creadas para satisfacer la demanda
de colectivos especificos en el area de la investigacion académica o insti-
tucional (fundamentalmente militar o energética). Sin embargo, durante
los ultimos anos, debido al convencimiento de las administraciones de que
la computacion es imprescindible en el ambito industrial y, sobre todo, a
la apreciacion de la dificultad para acceder a estas tecnologias por parte
de las pequefas y medianas empresas, se han iniciado diversos programas
para acercar la computacién de altas prestaciones a estos sectores, como
el programa INCITE en Estados Unidos o el desarrollado por la infraes-
tructura europea de supercomputacion PRACE. Estos casos siguen el mis-
mo modelo que el académico, con convocatorias periddicas de proyectos
orientadas especificamente al sector privado y con grandes necesidades
de computacion. Hay otras experiencias mas cercanas a las necesidades
cotidianas de las PYME, como es el caso de CloudPYME.

CloudPYME es una experiencia financiada por FEDER a través del progra-
ma de cooperacion transfronteriza Galicia-Norte de Portugal (POCTEP),
liderada por el Centro de Supercomputacién de Galicia (CESGA) en co-
laboracién con los centros tecnoldgicos AIMEN, CATIM y AINMAP, el pri-
mero en Galicia y los dos restantes portugueses. Su objetivo es acercar
la simulacion numérica a empresas manufactureras de esa euroregion,
ofreciendo soluciones técnicas que reduzcan las barreras detectadas en
estudios realizados previamente: carestia del software, por lo que se apos-
t6 por software libre que tuviera las mismas funcionalidades; falta de
personal especializado, que se abordd a través de cursos de formacién y
soporte técnico especializado ofrecido por los centros tecnolégicos, siem-
pre en cercanfa con las empresas; falta de infraestructura computacional



suficiente, que implicaba bloquear las estaciones de trabajo de la empresa
mientras se esta haciendo la simulacion. La solucion técnica adoptada ha
estado enfocada al entorno Cloud, que incluye servicios computaciona-
les, de almacenamiento de datos y de ayuda en la utilizacion de las aplica-
ciones. La idea principal del proyecto es ofrecer un servicio completo que
abarque toda la cadena de valor necesaria para que la empresa adopte la
simulacién numérica dentro de sus procedimientos internos de desarrollo
de un producto o proceso, desde la validacion del software para sus nece-
sidades hasta la infraestructura computacional.

La arquitectura computacional del proyecto incluye varias capas que
pueden ser utilizadas libremente y bajo demanda por el usuario final. La
primera es una version adaptada de Linux que incluye el software libre
seleccionado para la experiencia (Salomé para el desarrollo del CAD en 3
dimensiones y Code_Aster para la ejecuciéon de las simulaciones) y utilida-
des especificas para conectarse a los servicios Cloud. Esta versién de Linux
se puede instalar en los PC de la empresa, arrancar desde una llave USB
directamente o utilizarse desde una maquina virtual. A eleccién del consu-
midor. La intencion es que la empresa utilice esta version de software para
disenar sus productos y hacer el pre y postproceso de las simulaciones.
Pero tampoco es imprescindible su empleo, ya que también puede utilizar-
la remotamente en la nube, sin necesidad de una instalacion local.
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llustracion 5: Infraestructura Cloud de CloudPYME
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Los servicios Cloud ofrecidos (ver llustracion 5) incluyen un espacio de
almacenamiento remoto y seguro en donde guardar los modelos de sus
productos y los resultados de sus simulaciones y analisis. Dicho sistema es
compartido exclusivamente por los empleados de la empresa, pero no es
visible por otras empresas o usuarios del CESGA. Con esta funcionalidad
se busca darle a la empresa de que sus disefios estaran a salvo, reduciendo
la desconfianza en los entornos Cloud que se comenté anteriormente.
Desde la version de Linux ofrecida por el proyecto se puede acceder a este
entorno de almacenamiento directamente, tanto desde las instalaciones
de la empresa como desde los servicios computacionales remotos. Estos
estan compuestos de dos formas de provision. Por un lado, el usuario
puede demandar la creaciéon de una o varias maquinas virtuales (con el
mismo software y sistema operativo) siguiendo el modelo laaS descrito an-
teriormente. Dichas maquinas virtuales le ofrecen un entorno de escritorio
remoto idéntico al que tendria localmente, con visualizaciéon interactiva.
La peticién la realiza a través de un entorno WEB que ademas le permite
controlar el consumo que ha realizado de cada uno de los servicios ofre-
cidos. Adicionalmente, y para facilitar la ejecucion de las simulaciones,
también se puede solicitar con una utilidad especifica incluida en la distri-
bucién de Linux. En este caso, la maquina virtual arrancada se anade auto-
maticamente a la configuracion del software Code_Aster para que pueda
ser utilizada en las simulaciones de forma transparente. Finalmente, para
aquellas ejecuciones mas complejas, o porque el usuario asi lo quiere,
también tiene acceso a los computadores del CESGA, pero a través de
los sistemas de colas, sin virtualizacién, que aportan una mejor eficiencia
a costa de cierto tiempo de espera para comenzar la ejecucién, al ser un
entorno compartido con otros usuarios.

El disefio de esta arquitectura computacional ha buscado reducir las ba-
rreras técnicas y psicoldgicas vistas anteriormente: aporta visualizacion
remota para evitar el trasiego de informacién innecesaria desde la nube;
ofrece medidas de seguridad adicionales para el acceso a los archivos de
la empresa que generen confianza; anade herramientas sencillas para faci-
litar el autoservicio; aporta elasticidad a través de la creacion dindmica de
maquinas virtuales, que ademas pueden utilizarse siguiendo un modelo
laaS hibrido en donde la infraestructura de la empresa puede complemen-
tarse con la ofrecida por el CESGA cuando es necesario.

A mediados de 2013 esta experiencia habfa sido utilizada por mas de
15 empresas de la Euroregion, demostrando que las capacidades de HPC
en Cloud son factibles, aungue no estan todavia exentas de dificultades,
como toda tecnologia novedosa. Pero, aparte del comentado problema



del ancho de banda, la mayor parte no estan relacionadas con el servi-
cio Cloud sino con la convivencia de Linux (utilizado mayoritariamente en
computacién de altas prestaciones, como se ha comentado anteriormen-
te) con Microsoft Windows (dominante en el colectivo de empresas ob-
jetivo) y del software elegido (que no es tan amigable como el comercial,
aunque tenga capacidades iguales o superiores a este).

El modelo aportado por CloudPYME es una mezcla de los modelos laaS
y SaaS, ya que es posible crear una infraestructura virtual o también se
posibilita la utilizacién de una aplicacion especifica. Esta es una evolucion
l6gica de los servicios de un centro de supercomputacion, que también
han seguido la mayor parte de las companias especializadas en servicios
HPC en Cloud. Asi, compafias como la sueca Gompute o la francesa Oxal-
ya ofrecen servicios de computacion basados en su propia infraestructura
compartida o a través de clusteres de servidores dedicados siguiendo el
popular modelo de hosting, pero para computacion de altas prestaciones.
Sobre el primero de ellos, tienen instaladas previamente aplicaciones cien-
tifico-técnicas tanto de software libre como comerciales (como openFOAM
para simulacién de fluidos o ANSYS para problemas de multifisica), de las
cuales tienen acuerdos con los fabricantes de la solucion. Para facilitar a
los clientes la ejecuciéon de estas en los servicios compartidos, han desa-
rrollado portales WEB de acceso que permiten la utilizacion del software
en un modelo de SaaS, controlando también la ejecucion de los trabajos
individuales (envio a la plataforma, control del estado de la ejecucién,
etc.). Al ser conscientes de la necesidad de interaccion y del problema del
ancho de banda, el interface WEB incluye la visualizacion remota. Incluso
en el caso de Gompute, han desarrollado soluciones ad-hoc para mejorar
la respuesta a través de técnicas de reduccion de la latencia (por supuesto,
esta no puede ser nunca inferior a la marcada por la velocidad de la luz,
aproximadamente 1 milisequndo cada 150 kilémetros de distancia).

Finalmente, también existen servicios laaS completamente virtualizados
para HPC bajo demanda, como los que ofrece Amazon en sus instancias
de HPC, que estén basados en hardware de Ultima generacién con varias
CPU multintcleo conectadas por redes locales Ethernet 10Gigabit. Este
tipo de red de comunicaciones permite tener, en caso de utilizar varios
nodos o instancias, unas prestaciones eficientes aunque todavia alejadas
de las conseguidas en infraestructuras locales.

Un servicio puro de SaaS es el proyecto e-IMRT, que ha desarrollado una
solucion para la verificacion de tratamientos de radioterapia externa uti-
lizando técnicas de Monte Carlo. El proyecto ofrece un interface WEB
en donde el radiofisico del hospital sube la informacién del tratamiento
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que ha disefiado en sus infraestructuras locales (véase el tercer capitulo al
respecto) en formatos estandares. La aplicacion utiliza estos ficheros de
entrada, mas la configuracion definida sobre el acelerador lineal de elec-
trones que se utilizara en el hospital, para generar los mapas de dosis que
recibira el paciente. Esta simulacién realista implica la ejecuciéon de cientos
o miles de trabajos de simulacién, pero de los que el radiofisico no es
consciente, ya que se le oculta tanto la infraestructura que esta utilizando
como el desglose detallado que se ha definido. La simulacién completa
del tratamiento puede llevar algunas horas, por lo que se le informa del
estado de forma sencilla, marcando las fases (tiene cinco) en las que se
encuentra la verificacion. Al final el proceso, el fisico del hospital puede
visualizar los resultados y comparar los mismos con los que él ha introduci-
do, buscando si la definicion del tratamiento cumple con las expectativas.
Es una plataforma software pensada para mejorar la calidad y garantizar
la seguridad de la radioterapia externa. El usuario solo se concentra en
analizar los resultados, apoyado por herramientas proporcionadas por el
entorno, pero no necesita tener conocimientos de computaciéon ni pre-
ocuparse de la infraestructura.

El proyecto ha utilizado a lo largo del desarrollo muchos tipos de infraes-
tructuras, desde los servidores locales hasta entornos puramente Cloud.
La utilizacion de servidores locales tiene la ventaja de la eficiencia, pero
presenta en algunos casos interferencias entre peticiones de servicio si-
multédneas (del mismo o diferentes clientes), debido a la comparticion y
limitacion de los recursos, lo que convierte en impredecibles los tiempos
de respuesta. Por ese motivo, el proyecto ha experimentado con otras so-
luciones Cloud puras, en donde para cada peticion se despliega un cluster
virtual dedicado y dimensionado para el caso especifico a simular. De esta
forma, no existen interferencias entre peticiones, a costa de un tiempo
inicial de arranque. También, dado que son procesos paralelos pero des-
acoplados, esta infraestructura inicial puede crecer o decrecer en nimero
de nodos (o nucleos de CPU) dindmicamente, aprovechandose de la elas-
ticidad de la nube para ajustarse a las expectativas del usuario final, es
decir, para poder devolver la respuesta en el tiempo pactado o previsto
previamente. Incluso, utilizando varios proveedores Cloud de laaS, ha
experimentado con configuraciones de clUster virtuales con tolerancia a la
calda de uno de ellos, lo que permitiria garantizar el tiempo para devolver
los resultados de la simulacién, expandiendo dindmicamente la infraes-
tructura computacional sobre el proveedor sobreviviente.

El conjunto de las experiencias presentadas mas otras, como el HPCexpe-
riment que se ha desarrollado a escala mundial con decenas de casos de



uso en el sector de la simulacion numérica empresarial, demuestra que el
Cloud es una alternativa viable para la computacion de altas prestaciones
dentro de ciertas limitaciones técnicas que todavia es necesario afron-
tar. Para aquellas soluciones que necesiten una moderada capacidad de
computacién a un coste razonable, la nube es una alternativa a valorar
detalladamente y muy recomendable para empresas pequefas que nece-
siten liberarse de los costes iniciales de inversion y mantenimiento, o que
tengan solo necesidades puntuales que no justifiquen la instalacion local.
Para los innovadores que disefien y programen sus aplicaciones con reque-
rimientos de computacion intensiva, la opcién de SaaS es realmente inte-
resante. Si ademas se apoyan sobre proveedores laaS que les garanticen
flexibilidad y robustez, reducen los riesgos del mal dimensionamiento de
la infraestructura (en donde existen multiples ejemplos de fracaso debido
a este error), adaptandose dindmicamente a los vaivenes de la demanda
del servicio. En cualquier caso, los servicios Cloud para HPC, sea en forma-
to laaS, PaaS o Saas estan todavia en evolucion y consolidacion, aunque
avanzando rapidamente. Pero esto también ocurre en cualquier campo de
la técnica y la innovacién, que aportan constantemente nuevas soluciones
gracias a los esfuerzos en investigacion, desarrollo e innovacion.

Al
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«El tnico medio de que la industria evite la ruina y el estancamiento
es convertir el laboratorio en la antesala de la fabrica»

Santiago Ramon y Cajal

«Reglas y consejos sobre investigacion cientifica»

CAPITULO 5.

1+D+1 Y COMPUTACION DE
ALTAS PRESTACIONES

En sus mas de 100 anos de historia, los premios Nobel han sido otorgados a
espafoles en ocho ocasiones, y solo dos de ellas a cientificos, recayendo en
la literatura los otros seis. Tanto Severo Ochoa como Santiago Ramén y Cajal
hicieron grandes contribuciones a la medicina. Todos apostaron por su pasion,
a pesar de las dificultades sociales y técnicas de sus épocas. Esta es la forma
de progresar, ya que como decfa don Santiago «toda obra grande, en arte
como en ciencia, es el resultado de una gran pasion puesta al servicio de una
gran idea». Este aserto se puede aplicar también a los emprendedores, que
luchan encomiablemente por sacar adelante la novedosa idea en la que creen,
abriéndose un hueco en la dificil economia del mercado global.

Emprendedores e investigadores tienen en la computacion de altas presta-
ciones un lugar en donde la evolucién cientifica y técnica es constante, esta
siempre en movimiento y surgen nuevas dificultades y necesidades que re-
quieren de nuevas soluciones que permita avanzar, para poder dar respuesta
a las expectativas de sus usuarios, o que acerguen las oportunidades a otros
nuevos que aprecien sus ventajas. Los retos planteados necesitan de investi-
gaciéon para generar nuevo conocimiento, de desarrollo para demostrar que
es aplicable y, sobre todo, de innovacién para acercarla a la sociedad. A pesar
de su ya larga historia, la HPC esta en ebullicién, con imperiosas demandas



de novedades que permitan continuar con el gran avance conseguido du-
rante los Ultimos decenios.

Como veremos mas adelante, existen todavia muchos campos en donde
es posible aportar. Tantos, que describirlos todos estd fuera de las po-
sibilidades y extension de este pequefio libro. Lo importante es encon-
trar el nicho en donde nuestros conocimientos y capacidades técnicas
y econdmicas lo permitan. Existen muchos retos tecnoldgicos a resolver
que requieren grandes inversiones. Pero hay otros muchos que es posible
abordar solo con ahinco, dedicaciéon y pasion si tenemos el conocimiento
adecuado. Incluso, como ocurre en gran parte de las innovaciones, a veces
es sencillo y radical cuando se juntan los conocimientos de dos areas dife-
rentes. Si estamos empezando en un drea concreta, como nos recomienda
Cajal, lo mas sensato es inicialmente apostar por problemas considerados
menores, mejor que los grandes. Esto nos aportara el conocimiento para
ir avanzando en esa area. Si lo que queremos es innovar, a menos que
nuestra especialidad ya sea la computacién de altas prestaciones, lo mas
interesante es mezclar esta tecnologia con el conocimiento que tenga-
mos para crear algo nuevo que nos permita competir en la economia
globalizada. Es decir, crear nuevos usos, nuevos servicios. Y si ya tenemos
una empresa o trabajamos en una entidad innovadora, lo importante es
escuchar a nuestros clientes sobre sus problemas e inquietudes, que nos
pueden aportar ideas o huecos en donde se necesitan innovaciones. Aun-
gue mucha de la investigacion esta basada en las mejoras continuas de
un producto o proceso, algunas veces se producen cambios radicales que
pueden ser muy exitosos si se producen en el momento adecuado. Por
ejemplo, la creaciéon del World Wide WEB (WWW) por Tim Berners-Lee en
el CERN a principios de los afios 90 del siglo XX ha sido una creacién que
ha cambiado radicalmente nuestra vida en los Ultimos 20 afios. Su gran
aportaciéon fue mezclar dos técnicas ya existentes pero hasta ese momen-
to desconectadas: el hipertexto con las tecnologias de Internet.

Definiciones: Investigacion, Desarrollo e
Innovacion

Coloquialmente se habla exclusivamente de investigacién cuando nos
referimos a cualquier tipo de actividad que busca encontrar o generar
novedades. Sin embargo, seamos empresa, emprendedor o incluso pro-
fesional de la «investigacién», es fundamental que sepamos en donde
estamos. La OCDE y Eurostat han trabajado durante afios para clarificar
los conceptos, generando dos guias denominadas Manual de Frascati
(referido a investigacion y desarrollo) y Manual de Oslo (que aborda lo
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gue es innovacion o no lo es, sobre todo para su aplicaciéon a los estudios
estadisticos en ese &mbito). Las definiciones se han ido puliendo, hasta
alcanzar rango de reglamento en la Unién Europea.Las utilizadas actual-
mente son:

« Investigacion fundamental se refiere a «/os trabajos experimentales o
tedricos emprendidos con el objetivo primordial de adquirir nuevos
conocimientos acerca de los fundamentos subyacentes de los feno-
menos y hechos observables». En algunos casos se le afiade la coleti-
lla «sin perspectivas de aplicacion practica o uso».

« Investigacion industrial se considera aquella «investigacion planifica-
da o estudios criticos cuyo objeto es la adquisicion de nuevos conoci-
mientos y técnicas que puedan resultar de utilidad para la creacion de
nuevos productos, procesos o servicios, o contribuir a mejorar consi-
derablemente los existentes. Incluye la creacion de componentes de
sistemas complejos que sean necesarios para investigacion industrial,
especialmente la validacion de tecnologia genérica, salvo los proto-
tipos». Su diferencia principal con la anterior es que la blusqueda de
nuevos conocimientos tiene un propdsito claro.

e Desarrollo experimental. Se conceptualiza como «la adquisicion,
combinacién, configuracion y empleo de conocimientos y técnicas
ya existentes, de indole cientifica, tecnolégica, empresarial o de otro
tipo, con vistas a la elaboracion de planes y estructuras o disenos de
productos, procesos o servicios nuevos, modificados o mejorados.
Entre las actividades podra figurar la elaboracion de proyectos, dise-
fios, planes y demas tipos de documentacion siempre y cuando no
vaya destinada a usos comerciales».

e Innovacién. La mas cercana al mercado, ya que se refiere a «/a in-
troduccion de un producto (bien o servicio) o de un proceso, nuevos
o significativamente mejorados, de un nuevo método de comerciali-
zacién, o de un nuevo método organizativo en las practicas internas
de la empresa, la organizacion del lugar de trabajo o las relaciones
exteriores de dicha empresa». En algunos casos, se recalca la ne-
cesidad de que la mejora sea sustancial. Por ejemplo, se utiliza fre-
cuentemente en las convocatorias publicas de proyectos la siguiente
definicion: «actividad que tiene como resultado la obtencion y puesta
en el mercado de nuevos productos, servicios 0 procesos, 0 mejoras
sustanciales de los ya existentes, de modo que presenten caracteristi-
cas o aplicaciones que difieran sustancialmente de los existentes con
anterioridad». Mientras en investigacion es facilmente distinguible si
se ha generado o no conocimiento nuevo, aseverar si las caracterfs-



ticas de un producto o proceso difieren sustancialmente no siempre
es sencillo.

En el mundo occidental existe actualmente una gran presién para que la
investigacion tenga una rapida aplicacion en la sociedad. De hecho, en el
area de la salud se habla de investigacion traslacional, que busca acelerar
el traspaso de nuevos conocimientos al area clinica y por tanto a la salud
de los ciudadanos. En cualquier caso, en esta cadena de valor de la inno-
vacion, la secuencia empieza con la investigacion cuyos resultados pueden
ser aplicados a corto plazo en unos pocos casos. Para ello se realizan desa-
rrollos experimentales que, en caso de ser exitosos técnicamente pueden
ser introducidos en el mercado. Cuanto mas cerca de la investigacion basi-
ca, mas riesgo de tener resultados negativos. Por el contrario, cuanto mas
proximo a la comercializacion, mas seguro se estd de que técnicamente
funciona, pero las inversiones y los riesgos de fracaso econémico son tam-
bién mayores. Frecuentemente se da el caso de que un prototipo expe-
rimental funciona correctamente, pero el analisis de mercado indica que
no sera exitoso, por lo que no termina el proceso. Cuanto mas alejados
estemos del resultado final, también es necesario mas tiempo, por lo que
la seleccion de la linea de trabajo ha de tener en cuenta este hecho. Como
comentaba un representante de una gran empresa de software en una
reunion sobre las necesidades de investigacion y desarrollo en tecnologias
Cloud: «No interesa que investiquéis en lo que se necesita dentro de seis
o doce meses. Nosotros tenemos la capacidad de hacerlo en ese tiempo
0 menos. Lo realmente importante es investigar sobre lo que viene detras
del Cloud dentro de tres o cinco anos». Claro que si lo supiéramos, y tuvié-
ramos una magica bola de cristal que adivinara el futuro fehacientemente,
probablemente nadie lo diria e intentarfa explotarlo directamente, ;no?

Entonces, seamos profesionales de la investigacion o emprendedores, ne-
cesitamos encontrar el area en donde podemos contribuir teniendo en
cuenta nuestra experiencia, conocimientos y el plazo temporal que nos
marcamos para ello. La seleccion puede ser sencilla, ya que existe una
abundancia de dmbitos en donde la computacion de altas prestaciones
y sus aplicaciones necesitan de contribuciones. Aqui solo describiremos
brevemente algunas de ellas, divididas en tres categorfas: infraestructura,
aplicaciones y nuevos usos.

I1+D+I en infraestructuras de HPC

Desde el aflo 1965, cuando el co-fundador de Intel Gordon E. Moore pre-
dijo que el nimero de componentes en un circuito integrado se doblaria
cada dos afios (conocida como Ley de Moore), nos estamos constante-
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mente beneficiando en todos los entornos de la informatica. Pero aunque
se aumente el numero de componentes, se ha llegado a un limite en la
frecuencia a la que trabajan los procesadores, debido al consumo energé-
tico excesivo. Como consecuencia, la soluciéon ha sido utilizar la misma su-
perficie para incluir mas nucleos (mas unidades de procesamiento) y anadir
mas funcionalidades, ya que el tiempo necesario para hacer una Unica ope-
racion ya no se puede seguir reduciendo. Como consecuencia indirecta, los
grandes centros de computacion que quieren alcanzar el maximo de ope-
raciones matematicas por segundo necesitan juntar millones de nucleos en
un solo computador. Se estima que una maquina Exaflop (1 000 000 000
000 000 000 operaciones por segundo) tendra entre 50 y 200 mil nodos,
con varias decenas de millones de nucleos de calculo (probablemente en
entornos hibridos que incluyan CPU multintcleo y co-procesadores) y con-
sumird una enorme cantidad de energfa, cercana a los 20MW. La prevision
es que esté funcionando la primera alrededor del afio 2020. Tomando es-
tas estimaciones como realistas, los retos tecnolégicos son enormes a nivel
de infraestructura y de desarrollos basicos en hardware.

Claramente, el primero es que se necesitan nuevos procesadores que pue-
dan realizar méas operaciones por segundo y que consuman mucho me-
nos que los actuales. Damos por supuesto que este tipo de investigacion
y desarrollo seguird siendo dominado por los grandes fabricantes de las
CPU, en donde cada dia juegan un papel mas relevante aquellos que han
estado en el mercado de los procesadores de muy bajo consumo que se
utilizan, por ejemplo, en teléfonos moviles. La necesidad de obtener gran-
des prestaciones con muy bajo consumo hace que ambos mundos estén
convergiendo y hay muchos proyectos en el area de hardware dedicados
a la HPC que estan ensayando estas posibilidades, como el proyecto euro-
peo Mont-Blanc o el nuevo servidor Moonshot de HP. Europa, debido a su
liderazgo durante afios en el disefio de la CPU para entornos embebidos,
puede jugar un papel relevante en los préximos afos si aprovecha esta
oportunidad.

También en el &rea mas cercana al hardware, otro importante hueco para
la investigacion es la mejora en el ancho de banda y la latencia relaciona-
dos con todos los sistemas de entrada y salida de informacion, tanto a la
memoria principal o RAM como a otros dispositivos como los interfaces de
red o el almacenamiento. En el primero de los casos para poder alimen-
tar eficientemente la CPU con los datos que necesita y, por consiguiente,
poder mantener de forma sostenida los calculos. El segundo es necesario
para reducir al méaximo los tiempos perdidos en las comunicaciones entre
los procesos de una aplicacion paralela distribuida. Finalmente, la entrada y



salida al almacenamiento necesita mejorarse dada la cantidad de informa-
cion que se analizara o se generara en grandes computadores. Las solu-
ciones que se encontraran, imprescindibles para estos enormes sistemas,
también incrementaran sustancialmente la eficiencia de los computadores
mas pequefos, como ha ocurrido hasta ahora. Aunque probablemente
la mayor parte de estos avances seran realizados por grandes compafias,
por lo menos a nivel de explotacién comercial.

El problema de consumo energético no solo se ha de atacar desde el cam-
bio en los componentes de los computadores. El calor generado por estos
ha de controlarse adecuadamente en todo tipo de instalaciones, desde las
mas pequefias a los grandes centros de computacion. En la actualidad, un
armario de computadores puede consumir alrededor de 30kW. En el pasa-
do, cuando los consumos por cada uno de estos era mucho menor, el aire
era suficiente para poder ventilar y extraer el calor producido. Ahora es
necesario buscar otras soluciones, con una tendencia a utilizar nuevamen-
te el agua como elemento refrigerante (por su mayor capacidad calorifica,
casi 3.500 veces superior a la del aire para el mismo volumen) . Incluso
se han desarrollado sistemas que sumergen los ordenadores en bafos de
aceite. Sisigue la tendencia de incrementar la densidad por armario, como
es previsible, seran necesarios nuevos sistemas de refrigeracion robustos
y fiables.

Un segundo problema es qué hacer con el calor, la energia, que se ha
extraido. Tratarla implica también consumo eléctrico adicional, y por lo
tanto, incremento de los costes operacionales y medioambientales. ;Se
puede reutilizar esa energia de forma eficiente? La respuesta es si. Por
ejemplo, existe ya algun caso en donde se emplea para calentar el agua
de una piscina. Es un campo en donde se esta innovando constantemente
por la necesidad de llegar a una situacion de equilibrio. Un area todavia
poco explorada es la posibilidad de convertir directamente el calor en elec-
tricidad para realimentar el computador.

La siguiente capa que necesita innovaciones es el sistema operativo que
controla el acceso al hardware del computador. Teniendo cada vez mas
elementos de cémputo (tanto mas nucleos en las CPU como mas co-pro-
cesadores), la gestion de los procesos e hilos ha de ser mucho mas efi-
ciente, ha de minimizar las interrupciones de las aplicaciones de célculo y
los tiempos de espera en los accesos a los datos que estan en la memoria
RAM. Estos mejoran si estan en la memoria mas cercana a la CPU que los
demandara (lo que se denomina localidad). El sistema operativo ha de
gestionar adecuadamente la asignaciéon de las unidades de procesamien-
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to a los procesos para incrementar la localidad todo lo posible de forma
transparente a la aplicacion.

Es posible que la gestion se delegue en los balanceadores de carga que
tengan una vision global del estado de la computadora cuando esta com-
puesta de mas de un nodo. Los retos son los mismos, incluyendo también
la posibilidad de que se incluya en las tomas de decisiones el acceso a los
datos de entrada necesarios asi como la cercania temporal, en términos de
latencias, para las aplicaciones paralelas distribuidas.

Para administrar correctamente un entorno computacional son necesarias
herramientas de monitorizacién y contabilidad eficientes y eficaces. Estas
son necesarias tanto para los grandes computadores como para la gestién
de los Centros de Proceso de Datos tradicionales o los de nueva construc-
cion, e incluso mas decisivos para los proveedores de servicios Cloud. Aqui
se abren nuevos retos y también nuevas oportunidades para las pequefias
y medianas compafiias que puedan producir soluciones escalables. Por un
lado, se necesitan nuevos paradigmas para controlar una infraestructura
gue puede tener varios millones de componentes, en los que el tiempo
medio de fallo (es decir, que alguno de los nodos que componen el siste-
ma global tendra algun error hardware) serad de horas o menos. La abun-
dancia de informacién a recibir hace casi imposible que un humano pueda
procesarla adecuadamente, por lo que seran necesarios mecanismos inte-
ligentes intermedios que puedan tomar decisiones de forma auténoma.
Por otro lado, es necesario incluir en esta monitorizacién otros parametros
gue no son habituales, referidos al consumo energético a todos los niveles
(desde el nodo hasta casi cada operacion realizara por la CPU) o la eficien-
cia de las aplicaciones (por ejemplo, controlando e informando sobre los
tiempos de acceso a la memoria RAM, de escritura en disco o de parame-
tros de rendimiento de la propia aplicacion). Recientemente los sistemas
de monitorizacién y gestion también se han extendido a la infraestructura
al completo, incluyendo los sistemas de refrigeracion, sensores, etc. con
el objetivo de reducir el consumo energético global y garantizar que el
sistema en conjunto sea robusto (denominados DCIM o Data Center In-
frastructure Management). Es un &rea joven en donde todavia existe un
amplio abanico de posibilidades en la innovacion, tanto desde la recogida
de la informacion como en el analisis de la misma. Por ultimo, no se ha de
dejar a un lado la seguridad y confianza, desde la deteccién de usuarios
no autorizados hasta la identificacion de usos indebidos.

En los nuevos paradigmas de computaciéon como el Cloud para HPC son
necesarias mejoras sustanciales en la virtualizacién, de tal forma que las



pérdidas de rendimiento existentes actualmente (por ejemplo, en los sis-
temas de entrada y salida de datos) se minimicen, ademas de permitir
una mayor flexibilidad en las configuraciones de cada entorno virtual (por
ejemplo, en la escalabilidad vertical permitiendo una mejor gestién de los
incrementos y decrementos de los recursos asignados, sea nimero de CPU
o cantidad de memoria RAM). Pero también existe el modelo que permite
evitar la virtualizacion a través de dividir fisicamente una computadora de
forma dindmica (técnicamente en inglés se denomina bare-metal, aunque
la mayor parte de los proveedores que lo comercializan en la actualidad
no lo realiza automaticamente). Para ello es necesario que se pueda ac-
tuar sobre los nodos y la red o redes de interconexién para aislar el nuevo
cluster generado de las influencias de otros, asi como instalar y configurar
adecuadamente el sistema operativo con las personalizaciones del cliente.
Es decir, lo que ahora se esta haciendo en entornos Cloud virtuales sera
necesario reproducirlo de manera eficaz y eficiente, sin perder las capaci-
dades de elasticidad que caracterizan al Cloud en formato laaS que son
muy beneficiosas.

Finalmente, la visualizaciéon remota es un campo en donde se necesitan
nuevas soluciones, debido a varios factores: sera casi imposible mover efi-
cientemente y a un coste razonable los datos generados por las aplicacio-
nes en los grandes supercomputadores; por la tendencia de las grandes
empresas a consolidar los entornos informaticos de desarrollo de produc-
tos, de tal forma que todos los ingenieros y disefiadores solo acceden
a aplicaciones remotas; a la mayor presencia del Cloud y la existencia
de multiples dispositivos de visualizacion, desde estaciones de trabajo,
portatiles, tablets o teléfonos moviles. En los tres primeros dispositivos,
para que el usuario o trabajador sea productivo y se sienta confortable,
es imprescindible que el comportamiento de la aplicacion parezca que es
el mismo, independientemente de si la esta ejecutando en su estacion
de trabajo o en los servidores remotos. Dado que es imposible reducir
la latencia por debajo de un valor determinado, que viene dado por la
distancia fisica, y a las limitaciones de ancho de banda que puedan exis-
tir, son necesarias técnicas que oculten o aminoren ambos problemas.
La diversidad de dispositivos de visualizacién requiere una adaptacion de
las aplicaciones a las caracteristicas finales, tanto en capacidades graficas
como en interfaces hombre-méaquina (del raton y teclado de las estaciones
de trabajo al dedo que utilizamos en las tablets o smartphones).

El objetivo de todas estas mejoras es prestar un servicio que se adapte
adecuadamente a las expectativas de los usuarios, cada vez mas exigen-
tes. La evolucion futura de la computacion de altas prestaciones, y su cada
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vez mayor implantacion en los procesos productivos de las empresas, hace
gue existan unas caracteristicas clave que han de inspirar las actividades
de investigacion, desarrollo e innovacion:

¢ Flexibilidad, a la inclusién de componentes adicionales (frente a las
configuraciones monoliticas existentes mayoritariamente hace unos
anos, en donde todos los servidores que componian una computa-
dora eran iguales, se ha pasado a configuraciones hibridas, a las que
incluso se les afiaden a lo largo de su vida util nuevos servidores, con
tipos de CPU y configuraciones diferentes), a cambios en su forma de
uso con el tiempo y a la coexistencia de aplicaciones con diferentes
requerimientos.

e La adaptacion al fallo (o en inglés, Resilience). Las computadoras han
de ser mas maleables, recuperandose rapidamente en caso de fallo y
afectando minimamente al servicio (por ejemplo, limitando el impac-
to sobre las aplicaciones que se estuvieran ejecutando en el momento
del fallo, que idealmente tendria que ser nulo).

e Fiabilidad (Reliability), es decir, reducir al maximo la posibilidad de
fallo.

 Disponibilidad (Availability), definida como el porcentaje de tiempo
que la computadora esta realmente en operacién con respecto al
tiempo total que tendria que estar operativa. La disponibilidad ha de
ser la maxima posible, idealmente cercana a la que se alcanza en las
redes de comunicaciones actualmente.

e Facilidad de mantenimiento (Serviceability). La instalacion, configura-
cion, operacion, solucion de problemas, etc. ha de ser sencilla y agil.

¢ Eficiencia, tanto en el consumo energético global (de la computadora
y de la infraestructura adicional necesaria para su correcto funciona-
miento) como en la ejecucion de las aplicaciones.

I+D+1 en aplicaciones de HPC

Poco valor puede aportar cualquier infraestructura si no se puede ex-
plotar adecuadamente. Si en un puerto disefiado para atracar grandes
buques solo es utilizado por pequefnos cargueros, la inversion realizada
estard parcialmente desaprovechada. Lo mismo pasara con los grandes
supercomputadores si no existe un software que pueda extraer todas las
capacidades puestas a su disposicion. La ventaja adicional es que cualquier
mejora introducida también beneficiard a su ejecucion en los computa-
dores mas modestos. Por tanto, el software y las herramientas para su
desarrollo y control posterior, son una pieza clave para el avance futuro de
la computacién de altas prestaciones.

La computacion competitiva



Si al principio de la seccién anterior habldbamos de la Ley de Moore y
como habia contribuido a la mejora sustancial de la velocidad en que se
desenvuelven las aplicaciones, los algoritmos basicos que se utilizan en
algunas de las areas explicadas en el capitulo segundo han contribuido
muy significativamente a que las soluciones se alcancen mas rapidamen-
te. Por ejemplo, durante un periodo de 35 afios, el calculo del potencial
electrostatico inducido por una distribucion de carga eléctrica ha mejora-
do tanto en sus necesidades de memoria (100 veces menores) como de
operaciones matematicas a realizar (con cuatro 6rdenes de magnitud de
diferencia). El resultado es que la introduccién de nuevos algoritmos (cinco
en total) ha contribuido tanto como la Ley de Moore durante ese tiempo.
Ahora, dado el cambio acelerado del hardware que se esta viviendo, la
investigacién en nuevos algoritmos y herramientas de apoyo al desarrollo
son fundamentales para aprovechar las nuevas configuraciones. Pero el
camino no es sencillo y existe una importante brecha temporal desde la
introduccién del nuevo hardware y la explotacion eficiente del mismo por
las aplicaciones. Este hecho esta contrastado en el programa que se uti-
liza para generar la lista TOP500 de la que hablamos anteriormente. Este
esta fuertemente ligado a la potencia de célculo de la CPU, pero no mide
adecuadamente el comportamiento global del computador. El resultado
es gue muchas aplicaciones solo pueden extraer una minima parte de la
capacidad de célculo posible debido a las limitaciones de los otros compo-
nentes, como el acceso a la memoria o las necesidades de comunicaciones
entre procesos.

Hay otros dos factores que influyen también de forma importante en las
aplicaciones: la necesidad de que el mantenimiento de los cédigos desa-
rrollados sea sencillo durante periodos de 30 o mas afios, en donde suce-
den muchos cambios en el hardware, y que los resultados sean correctos
independientemente del tipo de computador que se esté utilizando (que
puede variar en muchos de sus componentes, como la CPU, el sistema
operativo o el compilador). La reescritura completa de un cédigo es poco
habitual. De hecho, las pequefias y medianas empresas que explotan soft-
ware comercial no suelen tener capacidad para cambiar los nucleos de sus
soluciones frecuentemente. De media, solo lo pueden hacer una vez cada
20 afos. De hecho, algunas de las aplicaciones que se han convertido en
estandares de facto en algunas areas, han sido desarrolladas a finales de
los afos sesenta del siglo pasado y no han cambiado radicalmente desde
entonces’ .

16. Por ejemplo, la aplicacion Gaussian de referencia en quimica computacional fue presentada en
1970 y su arquitectura bésica no ha cambiado significativamente desde entonces, aunque se actualiza
frecuentemente.

81

La computacion competitiva



82

La computacion competitiva

Si'la contribucion europea a la mejora energética de los procesadores po-
dria ser significativa de aprovechase adecuadamente, la situacion en el
software podria ser mucho mas sustancial, ya que nuestra posicion es
mucho mas fuerte, con importantes nicleos de desarrollo de software
cientifico-técnico y de herramientas de apoyo. Ademas, su comercializa-
cion es probablemente mas sencilla, permitiendo que se haga desde cual-
quier lugar, siempre que se aporte un valor significativo, sin necesidad de
infraestructuras importantes de comercializaciéon y apoyo, como ocurre
con el hardware.

Finalmente, antes de describir algunas de las mejoras que necesitan in-
vestigarse en el ambito de la HPC, comentar que muchas de ellas son
comunes a otras areas de la informatica, ya que los retos a los que se en-
frentan son similares, desde la paralelizacion hasta el control del consumo
energético.

En el panorama descrito de evolucion futura del hardware, con un mayor
numero de componentes, sistemas multintcleo y heterogéneos, el mayor
reto es consequir algoritmos que puedan explotar adecuadamente estos
nuevos computadores. Para ello, la primera condicién es que pierdan el
minimo tiempo posible esperando por datos, transfiriéndolos entre sus
elementos (por ejemplo, de la memoria RAM del computador a la de los
co-procesadores) o sincronizandose con otros procesos. Los nuevos algo-
ritmos han de reducir por tanto al maximo esas necesidades de transfe-
rencia de informacion o han de poder solapar las comunicaciones con los
calculos de forma eficiente. En el caso de los procesos distribuidos, la sin-
cronizacion entre ellos ha de ser minima. Este es un campo de trabajo en
donde la creatividad es fundamental y pequefios grupos de investigadores
motivados pueden hacer contribuciones muy relevantes.

Dado que los computadores son y serdn cada vez mas complejos, la sim-
plificacion de su programacion serd una condicion indispensable para su
aprovechamiento. La paralelizacion automatica de aplicaciones es un ca-
mino en el que se sigue investigando, pero con pocos resultados exitosos
en los Ultimos afios. Quizé solo se han conseguido avances significativos
en aquellos algoritmos que se pueden dividir facilmente en tareas inde-
pendientes. Como consecuencia, esta simplificacién de la programacion
pasa por encapsular los algoritmos basicos en bibliotecas de funciones o
subprogramas que maximicen la productividad del investigador y permi-
tan su rapida evolucién manteniendo sus funcionalidades. Si ya existen
interfaces estandares, como las BLAS comentadas anteriormente, el tra-
bajo de investigacion e innovacién se concentra en adaptarlas a las nuevas
configuraciones hardware sin que los cambios afecten a los resultados y, a




ser posible, se puedan utilizar sin cambios en los ejecutables. Existen areas
de la computacién de altas prestaciones maduras en donde estos nucleos
de célculo se han identificado y casi estandarizado, pero hay otras de mas
reciente incorporacion en donde es probablemente necesario hacer toda-
via ese trabajo de campo.

La simplificacién de la programacién pasa también por la existencia de
herramientas de apoyo que permitan incrementar la productividad del
programador-investigador y comprobar el correcto funcionamiento del
software. Por tanto, es imprescindible mejorar los depuradores de cédigo,
que han de soportar la heterogeneidad de los nuevos computadores; los
analizadores de cddigos paralelos, que han de poder recoger mucha mas
informacién y han de escalar a entornos mucho mayores que los actuales;
las herramientas de andlisis de la eficiencia de las aplicaciones, que ade-
mas de integrar los diferentes tipos de elementos hardware, han de incluir
nuevas métricas como el consumo energético.

Para acortar los tiempos de desarrollo y ocultar en lo posible la compleji-
dad cada vez mayor del hardware, permitiendo a su vez la adaptacion de
la aplicacion en cada ejecucion al entorno en donde se realiza, como ya
se Comentd en el seqgundo capitulo, se estan investigando nuevos para-
digmas de programacién como PGAS y lenguajes asociados como UPC,
Chapel o Coarray FORTRAN. Su aceptaciéon e implantacion, si consiguen
introducir mejoras significativas, sera lenta debido a la competencia con
otras soluciones que han demostrado durante afios que son eficientes y
eficaces. A pesar de la antigtiedad del FORTRAN, en &reas como la qui-
mica computacional, materiales o ingenieria, sigue siendo el lenguaje de
programacion dominante, solo desbancado en algunos casos por el C des-
pués de muchos afios de adaptacion y competencia leal. Sin embargo, sf
existe un importante hueco para la irrupcion de herramientas y lenguajes
de alto nivel que incrementen la productividad en la generacion de nuevos
modelos que utilicen los nucleos basicos de célculo y también faciliten
el andlisis, procesado de datos y la visualizacion, como ha ocurrido con
herramientas como MATLAB, el paquete estadistico R o el lenguaje de
programacion Python.

Las innovaciones no estan restringidas al desarrollo de las aplicaciones.
También son requeridas en el control de las ejecuciones de estas y su
adaptacion al entorno en donde se efectua. La eficiencia en la explotacion
del hardware puede variar incluso sobre el mismo computador debido
a multiples causas, desde una asignacién de las CPU incorrecta hasta la
comparticién de las redes de comunicaciones o de los sistemas de alma-
cenamiento. Las herramientas de monitorizacién y contabilidad a nivel de
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aplicacion seran cada vez mas demandadas, incluso imprescindibles en
entornos Cloud. Basandose en esta informacién o en la que proporcione
el sistema operativo respecto a la asignacion de hardware, el software ha
de poder adaptarse dindmicamente a la nueva situacién, con la minima
intervencién del usuario final. El objetivo es responder a las expectativas
del usuario, devolviendo un resultado correcto en el tiempo que él estima
gue es necesario. Es decir, mantener una calidad del servicio.

Esta adaptacion del software también ha de ocurrir respecto a su robus-
tez. Las aplicaciones han de responder adecuadamente al fallo, detectan-
dolo y reaccionando al mismo. Como ya se ha comentado anteriormente,
la mayor integracion de los componentes y su elevado ndmero hara que
los tiempos de medios entre dos fallos de un computador disminuya signi-
ficativamente. Con o sin el apoyo de la infraestructura, la aplicacién ha de
poder recuperarse o, al menos, poder arrancar de nuevo desde un estado
anterior, sin perder todo el trabajo ya realizado. Parece casi descartado
gue las herramientas existentes de checkpointing, en donde se guarda
el estado de la aplicaciéon en un punto determinado de ejecucion en los
sistemas de almacenamiento, pueda emplearse en los nuevos grandes sis-
temas computacionales sin afectar muy negativamente a su rendimiento.
O se desarrollan nuevas soluciones imaginativas para utilizar esta técnica
0 serd necesario encontrar otras alternativas. Pero el tiempo ya gastado en
la ejecucion no deberia perderse totalmente en ningin caso, como hoy no
aceptamos que una base de datos pierda algunos de sus registros por un
fallo del sistema. Casi serfa un escandalo, sino una falta administrativa.

Finalmente, dentro del amplio abanico de posibilidades y necesidades,
existen tres que merecen comentarse. La primera es la aspiracion de
conseguir la integracion de modelos en multiples escalas temporales y
espaciales. ;Qué se quiere decir con esto? Supongamos que se esta si-
mulando el comportamiento de una viga. Actualmente, su simulacién es
macroscopica, es decir, el material sera mas o menos homogéneo, con
propiedades fisicas que son vélidas a una escala de milimetros o quizé de
alguna fraccion de estos (esta seria la macroescala). Sin embargo, si dismi-
nuyéramos la escala espacial, como se puede apreciar a través de un mi-
croscopio, su estructura interna serfa granulosa, con un comportamiento
fisico diferente. Es lo que se denomina mesoescala. Si se incrementara la
resolucion del microscopio, se llegaria a ver la estructura a nivel atémico,
con interacciones y configuraciones ya reguladas mayoritariamente por la
fisica cuantica. El deseo y la aspiracién de muchos investigadores e inge-
nieros es poder integrar en una sola simulacion las tres escalas de forma
eficiente. Pero este deseo puede ser incluso imprescindible en otras areas,



en donde ademés de la escala espacial, los efectos han de tener en cuenta
también el tiempo, como es la biologia, en donde hay procesos que duran
nanosegundos que son fundamentales para comprender otros que tienen
duraciones muy superiores.

La segunda es la irrupcion de nuevas areas en la computacion de altas
prestaciones que no han alcanzado todavia una madurez como en las mas
clasicas. Son una oportunidad para los investigadores de esa area de tra-
bajo asf como de especialistas en HPC y pequefas y medianas empresas.

Para terminar este terceto, son necesarias también contribuciones relati-
vas a la confianza que se pueda tener en los propios algoritmos que se
utilizan. Las técnicas de verificacion y validacion del software han de adap-
tarse a las nuevas infraestructuras vy, si es posible, simplificarse. Ademas,
dado que los resultados son siempre una aproximacion, la estimacion de
su incertidumbre es cada vez mas necesaria.

Existen todavia multiples necesidades, retos y oportunidades relaciona-
dos con el software. No es posible describirlas todas y, en cualquier caso,
seguro que siempre quedaria alguna. Si es posible relatar motivaciones
que han de inspirar la generaciéon de nuevas invenciones, que se pueden
integrar en unas pocas:

e Productividad del programador y usuario. En el primer caso, las
herramientas han de facilitarle el desarrollo y mantenimiento del
software, adaptandose facilmente a las nuevas configuraciones del
hardware cada vez mas grande y complejo. En el sequndo, ha de
poder utilizar estas aplicaciones de forma fiable y sencilla, con el me-
nor conocimiento del hardware y su configuracion (incluso, sin saber
exactamente donde o como se ejecuta), pudiéndose concentrar en
su problema técnico.

e Mejora en la escalabilidad y su gestion. Los actuales cédigos, excepto
en muy pocos casos, no pueden aprovechar el gran nimero de las
CPU o su heterogeneidad. Son imprescindibles soluciones que no sa-
crifiquen la productividad comentada anteriormente pero si permitan
el aprovechamiento de todas las capacidades de los computadores,
independientemente de si son grandes infraestructuras o son modes-
tos entornos virtuales en Cloud.

e Reduccién del consumo energético. Al igual que en el hardware, las
aplicaciones pueden, y tienen que, contribuir a la reduccion del con-
sumo energético.

e Adaptacioén al fallo. El software ha de adaptarse, con o sin la ayuda
de la infraestructura subyacente, al fallo del hardware. Ademas, seria
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deseable también que pudiera detectar también sus propios fallos y
reaccionar en consecuencia.

e Eficiencia. A pesar de que es una competencia entre la facilidad de
mantenimiento durante muchos afios y la evolucion del hardware, el
software utilizado en la computacién de altas prestaciones no puede
renunciar a ser eficiente en su ejecucién, extrayendo el maximo ren-
dimiento de las capacidades existentes.

Aunque estas motivaciones son importantes, la contribucion de la 1+D+l
no ha de olvidarse de aportar, como ya se ha comentado, a las nuevas
areas gque se estan incorporando a la HPC, asi como otros usos y modelos
de utilizacion que se empiezan a demandar.

Nuevos usos del HPC

En el primer capitulo de este libro se describia el concepto de computacion
de altas prestaciones y posteriormente se comentaba que existian otros
usos de los computadores que no encajaban exactamente en el modelo
presentado. Entre estos, recientemente ha explotado el analisis de gran-
des volumenes de datos (o Big Data). Esta es un &rea de la informética en
efervescencia que cada vez demanda mas recursos debido al crecimiento
imparable de la informacién acumulada y que se caracteriza por las tres
Vs: volumen, es decir, la cantidad de informacién acumulada es enorme,
de Terabytes o muy superior; velocidad, la incorporacién de nueva infor-
macion ocurre muy rapidamente dado el gran nimero de elementos de
entrada (desde sensores, cada vez mas baratos, hasta usuarios de los sis-
temas, cada vez en mayor numero); veracidad, dado su volumen y velo-
cidad de cambio, la confianza en la informacion no se puede presuponer
(pensemos en sensores que no estan correctamente calibrados o envian
incorrectamente la informacion de medida, o un usuario de una aplica-
cion de redes sociales que envia un mensaje falso). A estas caracteristicas
identificadas para Big Data, en una infraestructura de HPC disefiada para
prestar servicios externos o, incluso dentro de grandes companias, hay
que sumarle la variedad. Frente a un tipo de datos y organizaciéon de los
mismos casi Unicos, los centros de servicios han de adaptarse a multiples
formatos y herramientas de analisis. Con estos condicionantes, a la que
hay que sumar que los usuarios quieren explotar la informacién y tener
resultados casi instantdaneamente, las infraestructuras utilizadas durante
anos en HPC son ideales para resolver sus necesidades. Sin embargo, las
necesidades de la computacion de altas prestaciones y de analisis de gran-
des volumenes de datos son diferentes e interfieren significativamente. En
algunos casos, como los sistemas de visualizacién, pueden ser puntos en



comun muy Utiles, pero la convivencia de ambos usos en una sola compu-
tadora ha de contar con soluciones innovadoras a corto plazo.

Por otro lado, esta demanda de respuesta inmediata también es deseada
en algln otro campo en donde se requiere una urgencia en la respuesta.
Podriamos denominarla «computacion instantdnea», en donde los tiem-
pos desde que se realiza la peticion de ejecucion de la aplicacion hasta
gue empieza a proporcionar informacion valida ha de ser minimo (por
ejemplo, pensemos en la simulacién de la propagaciéon de un incendio u
otra situacion de emergencia en donde un PC o portéatil no es suficiente).
Normalmente los computadores de altas prestaciones estan gestionados
para maximizar su utilizacién e incluso algunas de las aplicaciones requie-
ren dias o semanas de ejecucion. La coexistencia de esta computacion
tradicional con una demanda inmediata requiere de soluciones que resuel-
van las expectativas de los usuarios de ambos modelos de uso. ¢ Quiza el
Cloud sea una solucién en este caso?

Finalmente, la computacién, siguiendo el modelo de Software-as-a-Service
comentado en el capitulo anterior, tiene que garantizar una minima cali-
dad, independientemente del nimero de usuarios que concurrentemente
estén solicitando el servicio. Las paginas WEB son un ejemplo de lo que
puede ocurrir cuando no se dimensiona adecuadamente la infraestructura
que lo proporciona. Se puede sobreestimar, con unas inversiones impro-
ductivas o, por el contrario, subestimar trayendo como consecuencia fallos
inaceptables que pueden hundir el negocio. Ademas, se han incorporado
nuevos dispositivos como los teléfonos inteligentes o las tablets, que estan
dominando las ventas en el mercado de consumo. La HPC no es diferente
y no puede estar ajeno a estos movimientos. Ha de innovar en los modos
de gestion de la infraestructura, su forma de acceso y los interfaces de las
aplicaciones para adaptarse a estos cambios.

Como se ha visto a lo largo de este capitulo, a pesar de la larga historia
de la computacién de altas prestaciones, las oportunidades de innovacion
son muy importantes y relevantes. Dado que esy serd imprescindible com-
putar para competir, la inversién en su evolucion a través de la investiga-
cion, desarrollo e innovacién es imperativa y no es justificable la pérdida
de oportunidades que abre.
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«La capacidad o falta de capacidad de las sociedades para dominar
la tecnologia, y en particular las que son estratégicamente decisivas
en cada periodo historico, define en buena medida su destino»

Manuel Castell,

«La era de la informacién. Vol.1 La sociedad red». 1996

CAPITULO 6.
LAS OPORTUNIDADES

Empezaba este pequefio ensayo con la pregunta de por qué el 97% de las
empresas que utilizan la computacién de altas prestaciones la consideran
imprescindible para su competitividad. Después de leer los capitulos ante-
riores, cada lector habra sacado sus propias conclusiones y habra visto las
oportunidades que puede aportar a su ambito de trabajo. No en vano, las
innovaciones mas radicales y efectivas suelen venir del cruce de caminos
entre dos conocimientos, dos areas dispares, frecuentemente alejadas.
Una que busca la solucién a un problema y otra que la tenia, pero para
otros campos. El contacto multidisciplinar es, por tanto, el frutal en donde
hay que buscar las oportunidades. Es la forma de trabajo de la Ciencia
Computacional que ya se comentd anteriormente.

A pesar de que realmente la computacién de altas prestaciones ha es-
tado ligada desde sus origenes a la ciencia y la técnica, no ha tenido un
protagonismo en la sociedad como debiera. Su uso ha estado restringido
hasta hace bien poco a grandes empresas, instituciones publicas y uni-
versidades, con insuficiente presencia en otros dmbitos, como las pe-
qguefas y medianas empresas. Con los cambios en el hardware que se
utilizan, pasando de computadores con arquitecturas especificas como
los procesadores vectoriales a los clusteres de computacion fabricados



con componentes ya existentes en el mercado de consumo, la tecnologia
esta disponible a precios asequibles. El coste del software comercial sigue
siendo una barrera para algunas pequefias empresas, pero que se pue-
de soslayar al existir versiones de software libre, menos amigables pero
igualmente efectivas. En cualquier caso, las soluciones a ambos obstaculos
pueden venir de la utilizacién del reciente paradigma de computacion en
la nube o Cloud, en donde las inversiones de capital pueden convertirse
en gasto operativo, limitando el riesgo para los pequefos negocios, sobre
todo los emergentes.

Las consultoras de anlisis de tendencias que han examinado el campo
de la HPC durante los ultimos afios han encontrado que, excepto con un
pequeno parén cuando comenzé la crisis en la que estamos inmersos, ha
crecido a un ritmo constante. Lo mas interesante no es el pasado, sino el
futuro. La consultora IDC predijo en julio de 2013 que el mercado global
de HPC crecerfa un 7% hasta 2016, donde termina su proyeccion. La
definicion que utiliza esta consultora es diferente al utilizado aqui y este
crecimiento esta influenciado por la irrupcion del procesado de grandes
volumenes de datos o Big Data, pero en cualquier caso muestra la fortale-
za con la cual se esta introduciendo esta tecnologia en todos los ambitos
de nuestro entorno productivo. Estamos en un momento decisivo, con va-
rios cambios radicales en marcha: dispositivos méviles como smartphones
y tablets, Big Data y HPC. Tenemos que dominar las bases tecnoldgicas de
estos tres movimientos para no perder el momento histérico en el que se
encuentra el mundo. Y aprovecharlo para impulsar una mejora sustancial
de nuestra calidad de vida.

Pero, ;donde esta el negocio? ;Como y donde se puede emprender una
nueva actividad exitosa? La respuesta ha de venir de un analisis propio en
donde se identifique qué sabemos hacer, qué demanda o demandard la
sociedad o la economia de lo que hemos localizado, y con qué necesitamos
complementarlo. La cadena de valor de la computacién de altas prestacio-
nes es amplia y seguro que existe un lugar en donde los conocimientos e
inquietudes del emprendedor tienen cabida. En el modelo descrito en el
primer capitulo caben muchas habilidades diferentes: la capacidad de mo-
delar el problema matematicamente, el conocimiento de programacion
cientifico-técnica para llevar el modelo a un cédigo de ordenador fiable y
eficiente, la formacion para disefiar los experimentos que puedan verificar
y validar la solucion computacional construida y la experiencia para ejecu-
tar la aplicaciéon resultante eficazmente. Pero la principal habilidad es la
capacidad para identificar el problema y tener la voluntad de solucionarlo,
ya que muchas veces simplemente se asume sin mas.
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Las oportunidades individuales son tan numerosas y particulares que no
es posible enumerarlas. En cambio, si es factible el describir como algu-
nos colectivos pueden aprovechar el resurgir de la computacion de altas
prestaciones.

Un primer grupo lo componen las pequefias y medianas empresas de la
manufactura, incluyendo también a las microempresas. Las grandes com-
pafias explotan a diario las capacidades de modelado y simulacién para
disefiar y mejorar sus productos y procesos productivos. Las empresas de
menor tamafno también pueden beneficiarse de esta tecnologia si apues-
tan por ello. Los costes actuales de inversiéon en infraestructura han de-
crecido gracias a la utilizacion de hardware de uso comun. Ademas, se ha
mostrado en los capitulos anteriores que es posible utilizar infraestructura
virtualizada en la nube para poder reducir aln mas los costes, haciendo el
gasto Unicamente cuando es necesario para el proyecto. La inversién en
software sigue viéndose como una barrera, pero también existe solucio-
nes de codigo libre de alta calidad, quizd no tan amigable, pero de igual
rendimiento y funcionalidad (en algunos casos superior) que el comercial
y que permite introducir estos procesos de simulacion en la empresa. La
formacion del personal es aqui clave, pero en cualquier caso, necesaria
para competir en el futuro. Y si no se puede utilizar esta técnica basica
industrial dentro de la empresa, siempre existen servicios externos que es-
tarian mas que dispuestos a ayudar. Lo que no es aconsejable es quedarse
parados y dejar pasar esta oportunidad de producir mejores productos
gue la competencia, a menor coste y de mayor calidad. Estas tres ventajas
han sido demostradas ya por las empresas mas competitivas, sean grandes
0 pequenas.

Si el conocimiento estd mas cercano al hardware y las infraestructuras de
apoyo, todavia hay mucho recorrido. Claramente, desarrollar las nuevas
CPU, memorias RAM o discos duros no esta al alcance de muchas em-
presas. Sin embargo, como la HPC se basa cada dia mas en electronica
de uso comun, cualquier empresa de fabricacion de dispositivos que uti-
licen procesadores tiene capacidad de introducirse en este mercado. Si
ademas tiene experiencia en electrénica de bajo consumo eléctrico y en
fabricacion de series cortas, tendra una parte del camino andado y podra
diversificar su negocio. La alianza con expertos en computacion sera clave
para el desarrollo del producto, sobre todo para darle una credibilidad en
el mercado. No solo es necesario tener un buen producto, sino que hay
gue demostrarlo.

Pero esta drea cercana a las infraestructuras tiene también una segunda
vertiente de interés: la gestion del consumo eléctrico. Los grandes centros



de computaciéon han invertido mucho tiempo y esfuerzo en tratar de re-
ducir los costes eléctricos, con gran éxito en la mayoria de los casos, obte-
niendo retornos de la inversion en poco tiempo. El reto es ahora trasladar
las técnicas aplicadas a otros entornos, como los centros de trabajo de las
pequefnas y medianas empresas. Es previsible que el coste de la electrici-
dad siga subiendo en el futuro, con lo que las inversiones en la eficiencia
energética seran rentables y cada dia mas demandadas. Finalmente, exis-
te un nicho de mercado asociado a la administracion, monitorizaciéon 'y
control integral de los centros de datos, tanto grandes como pequefios.
Para los grandes, seran necesarios nuevos conceptos y herramientas para
poder abordar instalaciones de millones de unidades de procesamiento y
elementos diferentes, incluyendo las condiciones climaticas.

Los servicios en la nube de infraestructuras virtualizadas o no, especificas
para HPC son un campo todavia poco explotado. Hay aln escasos provee-
dores especializados en esta area, que por sus caracteristicas necesita de
soluciones alejadas de las convencionales, como se ha visto en el cuarto
capitulo. También es un area en donde se requieren innovaciones que es
necesario investigar y desarrollar, siendo por tanto un dmbito de trabajo
tanto para el emprendedor como para el investigador.

Sin embargo, aunque las infraestructuras y el hardware son nichos impor-
tantes de negocio, el gran baul de las oportunidades esté en el software. El
colectivo de desarrolladores esta de enhorabuena. Por un lado, crear una
infraestructura computacional, grande o pequefna, es mas sencillo que
posteriormente sacarle todo el partido posible. La evolucion del hardware
en los ultimos afios ha sido vertiginosa, pero los creadores de aplicaciones
necesitan mas tiempo para comprender todas sus capacidades y obtener
el maximo rendimiento. Por ello, muchos de los codigos actuales tendran
que ser reescritos o adaptados en los proximos afios. Esto sera necesario
tanto para las aplicaciones comerciales o las libres de uso general, como
para aquellas internas de las compafias que han desarrollado soluciones
propias durante los ultimos afios. Muchos de estos cambios requeriran
de expertos externos de programacién HPC, escasos en este momento.
También son imprescindibles, como se ha mostrado en el capitulo ante-
rior, nuevas herramientas que faciliten la programacion y algoritmos que
puedan ser eficientes en los futuros computadores.

Por otro lado, tanto las areas tradicionales del uso de la HPC como las
recientes incorporaciones como la bio-sanitaria o las finanzas, tienen una
larga lista de necesidades de soluciones computacionales. La inclusion
mas que probable de la computacion de altas prestaciones en el diagnds-
tico y tratamiento de pacientes abre un abanico de posibilidades enorme
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para la innovacién, con el traslado de las investigaciones en marcha en
universidades y centros de investigacién a la clinica diaria. Este modelo ya
ha sido demostrado anteriormente en el sector de la ingenieria, en don-
de muchas de los paquetes comerciales mas utilizados salieron de esos
laboratorios y crecen con nuevas opciones con su ayuda. La ventaja es
que ahora, gracias a las nuevas formas de distribucién de software es
posible desarrollarlo y comercializarlo desde cualquier parte del mundo.
La utilizacion del modelo de software como servicio en la nube ofrece
la posibilidad de abarcar un mercado global. Lo importante es tener una
buena solucion que sea Util y eficaz. De hecho, una fraccion importante
del software cientifico-técnico comercial es de pequefias y medianas com-
pafias con conocimiento especializado. Pero es importante recordar que
el software para HPC ha de contar con las verificaciones y validaciones
correspondientes, con lo que la colaboracién con todos los actores de la
cadena de valor es muy importante. Aunque a la vez hace mas atractivo e
interesante el trabajo.

Un ultimo colectivo que estd de enhorabuena es el de la investigacion.
Como se ha visto en el capitulo anterior, los retos que hay que batir en los
proximos anos para alcanzar los objetivos marcados son muy importan-
tes. Tanto si el investigador estd dedicado a la investigacion relacionada
con el hardware como si trabaja en software o nuevos algoritmos, las
posibilidades de hacer contribuciones basicas y aplicadas relevantes esta a
su alcance. También es posible contribuir desde otras areas de la ciencia,
aportando a los grandes retos que necesitan computacién, considerada
en la actualidad como un laboratorio mas. La colaboraciéon entre especia-
listas de diversas areas sera decisiva para avanzar en estos retos cientificos,
como puede ser el Human Brain Project.

En los diversos campos existen ejemplos de pequefias compafiias que han
encontrado su nicho de mercado, dado que el conocimiento necesario es
muy especializado y, habitualmente, poco rentable para las grandes com-
pafiias, que muchas veces las subcontratan para sus propios proyectos.
Existen casos conocidos en el sector como la compania francesa CAPS
que ha desarrollado y comercializado un compilador eficiente basado en
el estandar OpenACC. Desde Granada, la compafifa CATON se ha es-
pecializado en todo lo relacionado con la HPC, incluyendo la eficiencia
energética de los centros que alojan los computadores y la monitorizacion
a todos los niveles. En prestacion de servicios de computacion en la nube
ya se ha hablado de Gompute u Oxalya, ambas dedicadas a la prestacion
de servicios HPC.



La prueba de que no es necesario estar en grandes capitales para comercializar
buen software podria ser el conjunto de soluciones de interface de usuario
para HPC de la pequefia compafiia italiana NICE, radicada en la ciudad de Asti
en el Piamonte, con dos productos robustos, uno de control de las ejecuciones
(EigenFrame) y otro de visualizacion remota, orientada a la ingenieria, que
como se vio anteriormente es un campo que necesita mejoras. Otro ejemplo,
pero relacionado con el campo de quimica y desde Santiago de Compostela
es Mestrelab Research, con una solucion que domina el mercado de analisis
de datos de Resonancia Magnética Nuclear. Estos son solo algunos casos en
donde las empresas han encontrado donde aplicar sus conocimientos apoya-
dos en o para la computacion de altas prestaciones, pero existen muchos mas
que cubren un amplio espectro con éxito.

En resumen, con la informacién que tenemos actualmente y que se ha ex-
puesto a lo largo del libro, se puede concluir que la computacion de altas
prestaciones es un mundo de posibilidades y de oportunidades. Es una tec-
nologia con mucho pasado, pero con un brillante fututo. Es un conocimiento
que tiene cada vez mas demanda, tendra cada dia una mayor presencia en
nuestra economia y nos afectard mas en nuestra vida diaria. En consecuencia,
es necesario dominarla y explotarla, ya que si ahora es importante, en el futuro
no computar sera no competir.
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