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Resumen

La interfaz web del programa de estructura
atbmica AUTOSTRUCTURE ha sido integrada al portal
grid GENIUS, lo que facilita su uso en ambientes grid
de computacién distribuida. También establece una
metodologia general para adaptar programas de
computacion cientifica de alto rendimiento a la
nueva e-infraestructura.

Abstract

The web-based interface of the atomic structure
code AUTOSTRUCTURE has been integrated to the
GENIUs grid portal, which facilitates its use in
distributed grid environments. It also establishes a
general methodology for adapting high-performance
scientific computing codes to the new e-
infrastructure.

1. Introduccién

Con el uso intensivo de reservorios distribuidos de
datos cientificos en una cantidad cada vez mayor de
proyectos en el area de salud, biomedicina, fisica,
quimica, astronomia, ambiente, petréleo, entre otros,
ha nacido una nueva forma de hacer ciencia: la e-

Ciencia [1]. Visualizamos la e-Ciencia como
colaboraciones globales y dinamicas sobre una
Internet de segunda generacién. Esto implica, por una
parte, la explotacién de herramientas de tecnologia
avanzada para recolectar, integrar, compartir, minar,
analizar y visualizar grandes volimenes de datos, y
por la otra, simulaciones numéricas en la tera-escala.
Estos requerimientos demandan una nueva cyber-
infraestructura lo que ha implicado la adopcién de
ambientes de computacion en malla (grid) [2].

En el Instituto Venezolano de Investigaciones
Cientificas (IVIC) se emplea una diversidad de
programas de célculo intensivo en diferentes areas de
investigacion. Entre los programas que se utilizan
actualmente en las areas de fisica atomica, astrofisica
y quimica quantica, podemos  mencionar
AUTOSTRUCTURE [3, 4, 5], R-MATRIX [6], OPSERVER
[7], xsTAR [8] y cATiviC [9]. Con las nuevas
posibilidades de la computacién en malla en puerta,
nos vemos en la necesidad de adaptar este portafolio
de programas FORTRAN a UN nuevo esquema
operacional donde la computacién ahora se concibe
como un servicio. Esto implica el desarrollo de
interfaces web, paralelizacion de los cdédigos, su
optimizacion en ambientes distribuidos y su
integracion por medio de un portal grid [10] o,
alternativamente, una maquina virtual [11].



Fig. 1. Arquitectura de GLITE.

En el presente articulo reportamos nuestras
experiencias utilizando el portal grid GENIUS [12] en
la adaptacion del programa AUTOSTRUCTURE a los
requerimientos del entorno de computacion grid.
Comenzamos en la préxima seccién con un recuento
de nuestra contribucion en la instalacion de una red
de computacion distribuida (GridVenezuela) con
clusters de PCs bajo el middleware GLITE [13] en
cuatro instituciones académicas de Venezuela;
especificamente, el IVIC, la Universidad Central de
Venezuela (UCV), la Universidad Simon Bolivar
(USB) y la Universidad de Los Andes (ULA).
También incluimos su entonacién y optimizacion
para el calculo distribuido, la “gridificacion” de los
cddigos y el desarrollo de interfaces web para
facilitar interactividad y reducir curvas de
aprendizaje. Continuamos con breves descripciones
de la aplicacién AUTOSTRUCTURE Y el portal GENIUS,
para entonces centrarnos en el proceso de integracion
de la interfaz web de la primera. Finalizamos con las
conclusiones del proyecto y algunas
recomendaciones sobre su aplicabilidad como
metodologia general para adaptar programas
cientificos de computacion intensiva a la nueva e-
infraestructura.

2. IVIC en el GridVenezuela

La incorporacion del IVIC en el GridVenezuela se
lleva a cabo con la participacion de los Laboratorios
de Fisica Computacional y Quimica Computacional y
la Gerencia de Informética y Sistemas, y con la
colaboracién cercana de la ULA, USB y UCV. La
conexion entre estas instituciones a 34 MB/s se
enmarca dentro del programa de Internet2
(REACCIUN2) que patrocina actualmente el
Ministerio del Poder Popular para la Ciencia y la

Tecnologia. EI middleware que se utiliza para dicho
grid es GLITE [13]. En cualquier proyecto de
computacion grid, la capa intermedia que
proporciona el middleware es un componente crucial.
GLITE combina una capa intermedia bésica con una
gama de servicios de mayor nivel.

GLITE se distribuye bajo una licencia de fuente
abierta que integra componentes de las mejores
herramientas actuales de capa intermedia, tales como
CONDOR y GLOBUS TOOLKIT, asi como componentes
desarrollados para el Large Hadron Collider (LHC)
Computing Project (LCG). El resultado es una
solucién déptima de capa intermedia compatible con
el PORTABLE BATCH SYSTEM (PBS), CONDOR YV el
LoAD SHARE FACILITY (LSF). Tiene como objetivo
la interoperabilidad y la provisién de servicios
fundamentales que faciliten el desarrollo de
aplicaciones grid en todos los campos. GLITE esta
considerado como un sistema modular que permite
que los usuarios implementen diferentes servicios
segun sus necesidades, sin verse obligados a utilizar
el sistema completo. Con esto se pretende que cada
usuario adapte el sistema a su situacién particular. En
la Fig. 1 se puede ver un ejemplo del flujo de una
tarea en el grid y la interacciéon de los diferentes
componentes de GLITE.

Los componentes principales de GLITE son:

1. El User Interface (Ul) es el Unico
componente con el cual el usuario interactda
directamente;

2. El Workload Management System
(WMS) decide a cual elemento de cdmputo se envia
la tarea;

3.  El Computing Element (CE) se encarga de
recibir los trabajos del WMS para luego enviarlos a
ejecutar en un nodo de trabajo;



4. El Worker Node (WN) es el nodo que
finalmente ejecuta el trabajo. La adopcién de GLITE
asegura la compatibilidad con los grids europeos del
Enabling Grids for E-Science (EGEE) y su
integracion con los de Latinoamérica bajo la E-
Infrastructure shared between Europe and Latin
America (EELA).

Actualmente el IVIC contribuye al GridVenezuela
con un cluster de 9 procesadores, planificando
aumentar a 64 procesadores en el corto plazo. En los
clusters se ha instalado el sistema operativo
SCIENTIFIC LINUX 3.0.7. En el nodo principal del
cluster esta instalado el CE de GLITE. Los otros
nodos figuran como WNSs. El Unico componente con
que interactdan los usuarios es el Ul. Para facilitar el
uso del grid por parte de los usuarios e integrar las
aplicaciones de calculo intensivo (por ejemplo,
AUTOSTRUCTURE), se ha instalado en el Ul el portal
grid GENIUS [12].

3. AUTOSTRUCTURE

El programa AUTOSTRUCTURE [3, 4, 5] es una
version actualizada y extendida del cddigo de
estructura atémica SUPERSTRUCTURE [3],
ampliamente  utilizado por la  comunidad
internacional de fisica atomica y astrofisica. Para un
sistema ionico seleccionado por el usuario,
AUTOSTRUCTURE calcula sus propiedades atémicas
tales como los niveles energéticos, longitudes de
onda y las probabilidades de transicion tanto
radiativas como de autoionizacion. Los problemas de
utilizacion de SUPERSTRUCTURE tienen que ver con la
gerencia de versiones, la estructura complicada de los
datos de entrada/salida, rendimiento vy
documentacién.  Aunque  AUTOSTRUCTURE ha
mejorado los dos primeros puntos, especialmente el
de los datos de entrada, a través de una interfaz
basada en la estructura de FORTRAN NAMELIST,
ésta puede ser simplificada y refinada con tecnologia
web. Este enfoque también se puede extender al
archivo de salida que basicamente no se ha cambiado
en 20 afios de uso. Palacios & Gonzélez [14] han
desarrollado una interfaz de usuario web para
AUTOSTRUCTURE basada en JAVA SERVER PAGES
(JSP), la cual hemos integrado en el presente trabajo,
a manera de proyecto piloto, al portal GENIUS.

4. GENIUS

El portal grid GENIus [12] ha sido desarrollado para
facilitar a los cientificos el acceso, ejecucion y

monitoreo de sus propios trabajos en el grid usando
un simple navegador web. Como se aprecia en la
Fig. 2, GENIUs estd implementado sobre varios
servicios del middleware.
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Fig. 2. Estructura general de GENIUS.

La estructura del portal se puede describir con un
modelo de tres capas (Fig. 3):

1. El cliente es la estacion de trabajo del
usuario que contiene un simple navegador web;

2. El servidor es la maquina donde reside el
Ul de GLITE en concurrencia con los servicios de
APACHE WEB, JAVA/XML FRAMEWORK
ENGINFRAME [15] y GENIUS;

3. Los recursos remotos del grid.

El usuario puede acceder a sus archivos en el Ul a
través de los servicios de ENGINFRAME con capacidad
de enviar trabajos al grid y manejar la data. La
interfaz web reemplaza los complicados comandos de
texto de GLITE, eliminando las limitaciones asociadas
al sistema operativo, a la conexién y seguridad de red
y a las del sitio y dispositivo de trabajo. El usuario
puede, en efecto, interactuar con el grid desde
cualquier sitio (oficina, habitacién, hotel y cybercafé,
entre otros) y con cualquier dispositivo (PC, PDA,
teléfono WAP, etc.).

5. Integracion de AUTOSTRUCTURE con
GENIUS

GENIUS ofrece la posibilidad de integrar las
interfaces graficas web de diferentes aplicaciones.
Asi el usuario s6lo tiene que acceder a un portal
maestro para enviar trabajos al grid, usando las
mismas interfaces gréaficas de las aplicaciones con las
cuales esta acostumbrado. La ventaja de este enfoque
es que generaliza el motor de manejo del grid de
GENIUS a todas las aplicaciones, en vez de tener que
desarrollarlo para cada una de ellas. En el presente
trabajo, a manera de proyecto piloto, se ha



investigado el grado de integracion que se puede
lograr para la interfaz web de AUTOSTRUCTURE.
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Fig. 3. Modelo de tres capas de GENIUS.
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Fig. 4. Integracion de AUTOSTRUCTURE con GENIUS.

El esquema de integracién de AUTOSTRUCTURE
con GENIUS se puede apreciar en la Fig. 4. En nuestro
caso, la interfaz web de AUTOSTRUCTURE Y el portal
GENIUS se han instalado en el Ul, pero también es
posible instalar la primera en otro servidor web ya
que ambos utilizan el protocolo HTTP para
intercomunicaciéon. Esta implementacién es un
ejemplo del esquema triangular propuesto por

Chaves et al. [16] para adaptar aplicaciones
cientificas que utilizan tecnologia web en ambientes
distribuidos.

En la Fig. 5 mostramos la portada de GENIUS
desde cuya lista de aplicaciones a la izquierda se
puede invocar a AUTOSTRUCTURE en una segunda
pantalla. A la interfaz  web original de
AUTOSTRUCTURE se le ha agregado una opcion para



enviar la tarea al grid (ver Fig. 5). Esta opci6n crea
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Fig. 5. Interfaz web de AUTOSTRUCTURE invocada desde el portal GENIUS.

de entrada necesarios para correr AUTOSTRUCTURE €en
el grid, el cual entonces llama a una funcién en
GENIUS a través del protocolo HTTP. Finalmente,
GENIUS baja los archivos necesarios al Ul y envia la
tarea al grid. También se encarga de monitorear el
status de la tarea hasta su conclusion.

El primer paso para la integracion es crear la
posibilidad de abrir la aplicacion en GENIUS. Como
GENIUS esta basado en ENGINFRAME, es facil agregar
esta opcion editando un archivo de configuracion
XML del ENGINFRAME. También se puede indicar la
funcién a llamar relacionando la opcion agregada en
el mismo archivo XML. Dicha funcidn, en nuestro
caso, abre la pagina web de AUTOSTRUCTURE. El
segundo paso es adaptar la aplicacion al ambiente
grid. La aplicacion web de AUTOSTRUCTURE
originalmente genera los archivos de entrada y
manda a ejecutar la aplicacion AUTOSTRUCTURE. Se
ha agregado la opcion ‘Submit to Grid’ a la interfaz
web de AUTOSTRUCTURE. La opcion también genera
los archivos de entrada pero los almacena en una
carpeta en el servidor web de AUTOSTRUCTURE.
Posteriormente, del lado del usuario se realiza un
traslado automatico a una funcién de GENIUS. Esta
nueva funcion baja los archivos del servidor web de
AUTOSTRUCTURE al servidor de GENIUS, y llama a la
ya existente funcién ‘job-submit’ para enviar la tarea
al grid.

Una de las dificultades que hemos encontrado es
que el manejo de los archivos de entrada/salida
dentro la interfaz web de AUTOSTRUCTURE se lleva a

cabo con un sistema de bases de datos (MYSQL), lo
que hace necesario destacarle al usuario el momento
cuando el control del proceso retorna del portal a la
aplicacién después de su ejecucion. Una situacion
similar se presenta en la aplicacion de quimica
cuantica CATIVIC.

6. Conclusiones

La ventaja principal de integrar aplicaciones web
con GENIUS es que generaliza su motor de manejo del
grid a todas las aplicaciones, en vez de tener que
desarrollarlo para cada una de ellas. El usuario se
autentica en el grid s6lo una vez por medio de
GENIUS, y de la misma sesion del usuario se envian
las tareas de otras aplicaciones al grid. Una mejora
para el portal GENIUS podria ser un modulo de
administracion para facilitar la integracion de
interfaces web en vez de integrarlas manualmente.

La integracion de aplicaciones con interfaces web
al portal GENIUS no presenta muchas dificultades y
facilita considerablemente el manejo del grid por
parte del usuario. Entre las ventajas podemos citar las
siguientes:

. No hay que aprender los mdltiples y
complicados comandos de texto para hacer uso del
grid;

. No es necesario instalar software localmente
sino disponer de un simple navegador web;



. Desde cualquier sitio y cualquier dispositivo
(PDA, portatil, PC, teléfono mavil) se puede acceder
al grid;

. GENIUS no aparenta tener limitaciones en
relacion al lenguaje de programacion que se utilice
para desarrollar la interfaz web (por ejemplo, JSP y
PHP) lo que evita molestas transcripciones. La razon
es porque toda comunicacion entre GENIUS Yy las
aplicaciones se lleva a cabo a través el protocolo
HTTP.

Mas aun, el presente enfoque se puede generalizar
facilmente a otras aplicaciones cientificas (por
ejemplo, CATIVIC), conformandose asi en una
metodologia que estamos adoptando para adaptarlas
a la nueva e-infraestructura.
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