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Maqguinas propias

= |as maquinas, normalmente, pertenecian a los
. .
Investigadores.

SGI-1ZO
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— Figura 1: SP2 y SGI en Donostia.
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Historia reciente en la UPV

Antigua maguina de calculo de la UPV/EHU (Operativa hasta

= 4 procesadores Alpha.

= 1 GB RAM
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el 2005).

Totalmente obsoleta.

Figura 2: Bartolo.
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Breve historia

s 2004 La universidad crea el Servicio General de Informatica
Aplicada a la Investigacion.

= En el 2004 se compra el Cluster Ari na.

= En septiembre del 2004 se incorporan dos técnicos al
servicio con amplia experiencia en diferentes areas de
Calculo Cientifico, (Quimica Teorica y Fisica Teorica).

= En septiembre del 2006 se incorpora otro técnico de apoyo
para el proyecto Pendulo.

= A finales de 2006 se amplia Arina.
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Servicios Generales de Investigacion

= Nacen con la vocacion de responder y servir de apoyo a la

Investigacion al mas alto nivel.

® Estan a disposici 6n del propio Organismo, de otros Institutos
Publicos y de la Empresa.
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Servicios Generales de Investigacion

= Nacen con la vocacion de responder y servir de apoyo a la

Investigacion al mas alto nivel.

® Estan a disposici 6n del propio Organismo, de otros Institutos
Publicos y de la Empresa.

= Proporciona no solo recursos técnicos (maquinas), sino
también recursos humanos (conocimiento).
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Organigrama

Vicerrectorado de investigacion

B sgiker
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KB3
Vicerrector
Un investigador experto

Un investigador por campus
Los tecnicos

SGI-1ZO CIDIR
Instituciones Investigadores Empresas
publicas UPV/EHU
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Servicio General de Informatica (SGI-1ZO)
aplicada a la Investigacion
(Calculo Cientifico)

= Asiste a los investigadores en el uso de las estrategias de

computacion mas adecuadas a sus necesidades, y en

general, orientarlos en el empleo de ordenadores en sus

Investigaciones.
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Servicio General de Informatica (SGI-1ZO)
aplicada a la Investigacion
(Calculo Cientifico)

= Asiste a los investigadores en el uso de las estrategias de

computacion mas adecuadas a sus necesidades, y en

general, orientarlos en el empleo de ordenadores en sus

Investigaciones.
= Proporciona recursos de computacion propios.

= Vigilancia tecnoldgica de los avances que se producen en el
Calculo Cientifico para su implementacion en la UPV/EHU.
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: Sobte Lo podemos definir como la actividad de la Ciencia que

* Ingeneria mediante el uso de la informatica y los ordenadores
Arina Obtlene COnOClmlentO.
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Fisica de materiales, ciencias planetarias
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. Quimica
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SGI-1zO

= Quimica-Fisica

e Calculo Cientifico . , .

e Fisica u BIOQUImlca 5. .

« Matematicas = Farmacologia .~ HDomain
e Biologia =y :

[ oo = |ngenieria Quimica

Arina u
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Matematicas

e
sGL.20 = Babbage: inventa la primera

maquina programable.
Elml(:f = Ada: la primera programadora.
= Boole: Desarrolla la Teoria de los
¢ cease circuitos logicos. ;
rin = Turing: sento las bases de la =k
. Informatica moderna. '_ i:’

-

i

Pendulo | . o w

1

Gestion del Servicio

Gestion del Software
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Estadisticas Figura 4: El primer ordenador.

Conclusiones

Criptografia, inteligencia artificial, estadistica. . .
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Biologia

Intoduccion Proyecto Genoma humano no se hubiese podido

561120 llevar a cabo sin potentes ordenadores.

_

: Egiz:lo Cientifico D%&EI.EWN E%ﬁ’;ﬁ .

e Quimica Bl feDeO IR Yoy TEHER

e Matematicas . g éﬂ@m < GAE MB_HR LA
= |dentificar ~ 25000 genes. R AP ONTRSENA

e Geologia . . o __ g I -

« Ingenieria = |dentificar las secuencias de 3 * 10°

rina da bases.

SFS: Shared File System

Almacenar la informacioén en bases
Pendulo de datos.

Gestion del Servicio

= Analizar y estudiar los datos.
Gestién del Software
: ]
Otras Tareas
Estadisticas
. Bioinférmatica, genomica, ecologia, ...
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Universidad  Euskal Herriko
del Pais Vasco  Unibertsitatea

Geologia

Itroduccion Durante 3 anos el ordenador mas potente del mundo fue el
G120 Earth Simulator y esta orientado al estudio de la Tierra.
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The Earth Simulator eenter

Figura 5: Ordenador mas potente del mundo entre 2002 y 2005.
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Ingenieria

= Dindamica de fluidos.

January 16, 2007

Transmision de calor.

s Resistencia de
estructuras.

= Diseflo0 mecanico.

Figura 6: Estudio aerodinamico de un Férmula-1.

Ingenieria nuclear, Ingeniera quimica
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Caracteristicas

Caracteristicas t écnicas

= 2 Nodos duales de conexion y compilacion.

56 microprocesdores de calculo Itanium 2 1.3 GHz, L3 3 MB.

= 32 microprocesdores de calculo Itanium 2 1.6 GHz, L3 6MB.

Sistema de Archivos Paralelo (SFS).
= Red de conexion infiniband.
Linux Redhat AS 4 (Update 4).

January 16, 2007

40 microprocesdores de calculo Opteron 2.4GHz, L2 1MB.
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= 2 Nodos duales de conexion y compilacion.

Arina: Itanium2 1.3 GHz, 2GB RAM.

S Maiz: Opteron 2.4 GHZ, 4Gb RAM.

SFs: Shared File System = 56 microprocesdores de calculo Itanium2 1.3 GHz.

Pendulo

32 microprocesdores de calculo Itanium2 1.6 GHz.
= 40 microprocesdores de calculo Opteron 2.4GHz.
Sistema de Archivos Paralelo (SFS).

Red de conexion infiniband.

Linux Redhat AS 4 (Update 4).
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Caracteristicas

Caracteristicas t écnicas

= 2 Nodos duales de conexion y compilacion.
56 microprocesdores de calculo Itanium2 1.3 GHz.

10 nodos con 4 procesadores y 4 Gb de memoria RAM.
4 nodos con 4 procesadores y 16 Gb de memoria RAM.

32 microprocesdores de calculo Itanium2 1.6 GHz.
= 40 microprocesdores de calculo Opteron 2.4 GHz.
Sistema de Archivos Paralelo (SFS).

Red de conexion infiniband.

= Linux Redhat AS 4 (Update 4).
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Caracteristicas t écnicas

= 2 Nodos duales de conexion y compilacion.
56 microprocesdores de calculo Itanium2 1.3 GHz.
= 32 microprocesdores de calculo Itanium2 1.6 GHz.

4 nodos con 8 procesadores y 16 Gb de memoria RAM.

= 40 microprocesdores de calculo Opteron 2.4GHz.
Sistema de Archivos Paralelo (SFS).

= Red de conexion infiniband.

Linux Redhat AS 4 (Update 4).
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Caracteristicas

Caracteristicas t écnicas

= 2 Nodos duales de conexion y compilacion.
= 56 microprocesdores de calculo Itanium 2 1.3 GHz.
= 32 microprocesdores de calculo Itanium 2 1.6 GHz.

= 40 microprocesdores de calculo Opteron 2.4GHz.
4 nodos con 4 procesadores (Dual-Core) y 16 Gb de
memoria RAM.
1 nodos con 4 procesadores (Dual-Core) y 32 Gb de
memoria RAM.

= Sistema de Archivos Paralelo (SFS).
= Red de conexion infiniband.
= Linux Redhat AS 4 (Update 4).
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2 Nodos duales de conexion y compilacion.

oves 56 microprocesdores de calculo Itanium 2 1.3 GHz.
e = 32 microprocesdores de célculo Itanium 2 1.6 GHz.
B 40 microprocesdores de calculo Opteron 2.4GHz.

Sistema de Archivos Paralelo (SFS).
4 Servidores Duales Xeon 3.2 GHz, 4GB RAM (2 para
datos y 2 para metadatos).

6 cabinas SATA (12 HD SATA 160 GB c/u).
Almacenamiento neto de 4.7 TB.

Red de conexidon infiniband.
Linux Redhat AS 4 (Update 4).
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e Caracteristicas
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Caracteristicas

introduccion Caracteristicas t écnicas

sGL-20

Céleulo Cientitco

= 2 Nodos duales de conexion y compilacion.

= 56 microprocesdores de calculo Itanium 2 1.3 GHz.
s = 32 microprocesdores de célculo Itanium 2 1.6 GHz.
B = 40 microprocesdores de calculo Opteron 2.4GHz.

Pendulo

Sistema de Archivos Paralelo (SFS).

» Red de conexidn infiniband.
Ancho de banda de 1GB/s
Estadisticas Baja IatenCIa'

Conclusiones u LanX Redhat AS 4 (Update 4).
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Caracteristicas

Caracteristicas t écnicas

2 Nodos duales de conexion y compilacion.

40 microprocesdores de calculo Opteron 2.4GHz.
Sistema de Archivos Paralelo (SFS).

Red de conexion infiniband.

Linux Redhat AS 4 (Update 4).
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56 microprocesdores de calculo Itanium 2 1.3 GHz.
= 32 microprocesdores de calculo Itanium 2 1.6 GHz.
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= [nfraestructura y personal adicional (CIDIR).
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Configuracion

Nodo cn01
m
—

Nodo cn02
m
—

Nodo cnb15

RAM (16 GB)

Nodo cno01

-

January 16, 2007

Nodo cnl4

e | 7

ey |

{ Conexion Infiniband

)

Nodo cnb18

RAM (16 GB)

Servidor de Arina
arina.lgp.ehu.es

- =
cpu

RAM (2 GB)

-

Nodo cno05

RAM (32 GB)

Servidor Maiz
maiz.lgp.ehu.es

cpu

cpu

RAM (4 GB)
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Galeria (trasera)
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

e Caracteristicas

e Otras caracteristicas

Rendimiento

Benchmark de GAUSSIAN

Bench_04 - CH3B{CFqCI]3' B3LYP/6-311G{(d.p) Frequency

0.00 - Mopsus
0.00 - Opteron
0.48 - tx103 (slow)
0.69 - sqpf02 (slowest)
0.77 - tx21 (mini)
0.79 - Deiphonus
0.80 - tx10 (medium)
1.01 - sqpf03 (slowest)

e Galeria 1.02 - sqpf19 (fast)
106 - sap i om)

SFS: Shared File System

1.70 - Eneas )
1.83 - x60 (large)
Pendulo 2.54 - Ulises
2.85 - tx64 (vlarge)
Gestién del Servicio 3.13 - Casandra GY8
3.27 - Casandra G03
s 4,10 - Bart
Gestion del Software 49] - Maggie
5.64 - Arina Opteron
Otras Tareas 5.79 - Arina
8.06 - Ar*na new Itaqiumz
Estadisticas 1 1 L L ! 1 1 ! 1 1
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Equivalent GHz

Conclusiones

1.29 - tx70 {vlarge)

I. Silanes mas info: http://www.sc.ehu.es/powgep99/dcytp/teoricos/staff/inaki/?id=gaussian
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Rendimiento

Benchmark de VASP

Introduccion

0 051 15 2 25 3 35 4 45 5 55 6 65 7 75

SGI-1Z0

[tanium2 - 1.6GHz (SGI)

Calculo Cientifico

[tanium2 - 1.3GHz (SGI)

Arina

e Caracteristicas
e Oftras caracteristicas Itanium2 1.3GHz (SGl-old)
e Galeria

e Rendimiento Opteron 2.4GHz (SGI)

PowerPC 2.3GHz |

SFS: Shared File System

Pendulo

Opteron 2.4GHz ‘

Gestion del Software Xeon 3.06GHz

Gestion del Servicio

Otras Tareas

Pentium 2.8GHz (SGI)

Estadisticas

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 3.5 4.0 4.5 5.0 5.5 6.0 6.5 7.0 7.5

Conclusiones

GHz efectivos

Arina y Maiz son superiores a otros ordenadores.
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Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Rendimiento

= [tanium
= Opteron

B sgiker e

Itanium vs. Opteron
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

e Caracteristicas

e Otras caracteristicas
e Galeria

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Rendimiento

Itanium vs. Opteron

= [tanium

0 Baja frecuencia de reloj, pero realiza 4 operaciones en
coma flotante por ciclo.

0 Mucha cache (3y 6 MB de L3).

0 EPIC, Predication, especulation, prediction.

0 Bajo rendimiento en operaciones con enteros (2
operaciones por ciclo).

0 Bajo rendimiento en PHP y java.

0 Alto consumo eléctrico.

= Opteron
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

e Caracteristicas

e Otras caracteristicas
e Galeria

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

B sgiker

Rendimiento

Itanium vs. Opteron
= [tanium

= Opteron
0 Alta frecuencia de reloj.

0 Ejecucion directa de aplicaciones de 32 bits (java y php).

0 Mucha cache (2MB de L2).
0 Controladora de memoria integrada.
0 Realiza 2 operaciones en coma flotante por ciclo.

January 16, 2007
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Introduccion

SGI-1Z0

Célculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

e SFS system
e SFS system
e SFS system

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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SFS: Shared File System
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SFS system

Introduccién

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System
o SFS system

e SFS system

e SFS system

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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SFS system

Introduccién

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

e SFS system

o SFS system

e SFS system

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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SFS system

Introduccion

Metadata

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

e SFS system
e SFS system

o SFS system

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software
A
Otras Tareas .

Estadisticas

AA B,B' c,.C D,D! E

Conclusiones
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Introduccion

SGI-1Z0

Célculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

e Aulas infrautilizadas

e Proyecto Pendulo
e Funcionamiento
e Perspectiva de futuro

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

B sgiker e

Pendulo
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

e Aulas infrautilizadas

e Proyecto Pendulo
e Funcionamiento
e Perspectiva de futuro

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

B sgiker

Aulas infrautilizadas

Aulas docentes y de libre uso: horario reducido.

Ordenadores apagados fuera del horario de apertura al

January 16, 2007

publico.
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo
e Aulas infrautilizadas

e Proyecto Pendulo

e Funcionamiento
e Perspectiva de futuro

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Proyecto Pendulo

¢, Queé es Péendulo?

GRID de célculo cientifico que pretende utilizar los

ordenadores de las aulas docentes informaticas
durante el horario en que dichas aulas permanecen

Inactivas.

Aula de Campus y aula de Cursos de la Biblioteca Central.

-

P AN
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo
e Aulas infrautilizadas
e Proyecto Pendulo

e Funcionamiento

e Perspectiva de futuro

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

B sgiker

Funcionamiento

Funcionamiento dual Windows - Linux:

= Diurno : S.0. Windows. Durante el horario de apertura
para los alumnos.

Hora de cierre del aula.

U

Reinicio automatico en Linux.

= Nocturno : S.O. Linux. Funcionamiento del cluster.

Horario proximo a la apertura de la sala.

U

Reinicio automatico en Windows.
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Perspectiva de futuro

Introduccion = Hardware comun mas potente.

SGH-20 Procesadores de doble nucleo.

Géleulo Gientifico Redes de conexidon mas rapidas.

At = |mplantacion de tecnologias GRID en la universidad.

SFS: Shared File System

= Participacion en GRIDs internacionales.

Pendulo

e Aulas infrautilizadas
e Proyecto Pendulo

e Funcionamiento

e Perspectiva de futuro

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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Introduccion

SGI-1Z0

Célculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

e Politicas

e Gestion del Servicio
e Administracién de recursos

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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Gestidn del Servicio
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

e Gestion del Servicio
e Administracion de recursos

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Politicas

Politica de un uso racional.

4

Reparto del tiempo de calculo en base a méritos cientificos.

January 16, 2007

Politica de un proceso o hilo en cada procesador.

4

Sistema de colas PBSpro.
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Gestidn del Servicio

Itroduceicn = Cualquier investigador de la UPV/EHU puede solicitar
SGHZ0 tiempo de calculo dando de alta un proyecto a través de la
Calculo Clentico pagina web del servicio (http://www.ehu.es/SGI).

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

e Politicas

e Gestion del Servicio

e Administracion de recursos

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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Gestidn del Servicio

Itroduceion = Cualquier investigador de la UPV/EHU puede solicitar

SGHZO tiempo de calculo dando de alta un proyecto a traves de la
Célulo Gientiico pagina web del servicio (http://www.ehu.es/SGl).

Aring = Este proyecto pasa por un panel evaluador y se le concede
E— un namero de horas de calculo de acuerdo al resultado de la
Pendlo evaluacion.

e Politicas

e Administracion de recursos

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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Gestidn del Servicio

Itroduccion = Cualquier investigador de la UPV/EHU puede solicitar

SGHZO tiempo de calculo dando de alta un proyecto a traves de la
Célulo Gientiico pagina web del servicio (http://www.ehu.es/SGl).

e = Este proyecto pasa por un panel evaluador y se le concede
SFS: Shared Flle Systerm un nimero de horas de calculo de acuerdo al resultado de la
Pendulo evaluacion.

= |nvestigadores/Empresas externos deberan ponerse en
contacto con los técnicos.

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio
e Politicas

e Gestion del Servicio

e Administracion de recursos

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Gestidn del Servicio

= Cualquier investigador de la UPV/EHU puede solicitar
tiempo de calculo dando de alta un proyecto a traves de la
pagina web del servicio (http://www.ehu.es/SGI).

= Este proyecto pasa por un panel evaluador y se le concede
un nimero de horas de calculo de acuerdo al resultado de la
evaluacion.

= |nvestigadores/Empresas externos deberan ponerse en
contacto con los técnicos.

s E| uso de CPU se factura a 6 centimos/hora a los
Investigadores adscritos a la UPV/EHU.
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Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio
e Politicas

e Gestion del Servicio

e Administracion de recursos

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

January 16, 2007

Gestidn del Servicio

Cualquier investigador de la UPV/EHU puede solicitar
tiempo de calculo dando de alta un proyecto a traves de la
pagina web del servicio (http://www.ehu.es/SGI).

Este proyecto pasa por un panel evaluador y se le concede
un nimero de horas de calculo de acuerdo al resultado de la
evaluacion.

Investigadores/Empresas externos deberan ponerse en
contacto con los técnicos.

El uso de CPU se factura a 6 centimos/hora a los
Investigadores adscritos a la UPV/EHU.

A las empresas externas se les aplican tarifas dependiendo
de los requisitos gue necesiten.
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SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio
e Politicas

e Gestion del Servicio

e Administracion de recursos

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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Gestidn del Servicio

Cualquier investigador de la UPV/EHU puede solicitar
tiempo de calculo dando de alta un proyecto a traves de la
pagina web del servicio (http://www.ehu.es/SGI).

Este proyecto pasa por un panel evaluador y se le concede
un nimero de horas de calculo de acuerdo al resultado de la
evaluacion.

Investigadores/Empresas externos deberan ponerse en
contacto con los técnicos.

El uso de CPU se factura a 6 centimos/hora a los
Investigadores adscritos a la UPV/EHU.

A las empresas externas se les aplican tarifas dependiendo
de los requisitos gue necesiten.
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Administracidon de recursos

Introducion El sistema de colas permite gestionar de forma ordenada y
SGHZ0 automatizada los trabajos que son enviados a ejecucion.
Calculo Cientifico

Ae Sistema de Colas PBS

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

= Limites por servidor.

:(Z(:isttiii’;sdel Servicio u LI’mIteS por nOdO-

e = Limites por usuario.

Gestion del Software , .

S = Limites por grupo.

Estadisticas u LimlteS por COla.

Conclusiones = Prioridades por el reparto del tiempo de calculo.
= Prioridades de usuario y colas segun uso.

m Parametros tratados dinamicamente.
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Introduccion

SGI-1ZO

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

e Politicas

e Gestion del Servicio

e Administracion de recursos

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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Se ha optimizado preprocesando los trabajos.

Numero de procesadores

Buenas practicas de los usuarios

60

56

52

48

44

40

36

Figura 7: Rendimiento de Arina en Marzo de 2006.

33
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Monitorizacion y control de los recursos

J Monitorizacion de Arina - Mozilla Firefox e el 2

. File Edit View Go Bookmarks Tools Help i
ntroducgion. . E : - — —==F
@ @ [L] http: fiwww.ehu.es/SGl/monitorweb/principal. php?view=week&d=16&m=1&a=2007¢ ]B @ Go ’@,
SGI-1ZO eman fa zabal zmzy | . ; - .
Monitorizacién de Arina
Célculo Cientifico
Ayuda Euskara Castellano English
Arina
OGUFACION Ver mes |15 = | Enera =] | 2007 *| Ver |
SFS: Shared File System i,
123
; ! 4567 89
Pendulo St ...w
130 k . 1121314151617
INFORMAGION DE o 181920212223 24
Gestion del Servicio g 3526 27 28263031
P @ 303
e Pdliticas e 2 =}
e Gestion del Servicio INFORMACION DE g
- ” GRUFQ @
e Administracion de recursos 8
a 1iar
i Ayucla
Gestion del Software yHes 3
o a0%
3
Contacto 100
Otras Tareas - g "
=
Estadisticas Ultima actualizacion: g0 - Referencias
16/Enera/2007 13:42 Numers de procesadores
) ) ) ) I:-'rornedin dla 24 Hnrasf _
Conclusiones a 10 11 12 13 14 15 16 17 5678 9101
Dia 121314161617 18
Informacion actual 192021 22232325
262728
Done
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Introduccion

SGI-1Z0

Célculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

e Problematica actual

e Software accesible
e Software adquirido por el SGI

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

B sgiker e

Gestidon del Software
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software
e Problematica actual

e Software accesible

e Software adquirido por el SGI

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Problematica actual

Gesti 6n de software propietario

= | a mayoria del software de calculo actual es propietario de
los grupos de investigacion.

= Dependiendo de las licencias, no puede ser usado por otros
grupos diferentes de la UPV/EHU.

= Duplicidad de licencias.

Tras una solicitud y evaluacion el SGI comprara software
para que pueda ser accesible a todos los investigadores de

January 16, 2007

la universidad.
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

e Problematica actual

e Software accesible

e Software adquirido por el SGI

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Software accesible

Se puede solicitar la instalacion o compilacion de software.

Software de libre distribucion.

= Cada usuario emplea sus propios programas.
Software corporativo adquirido por la universidad.
Software corporativo adquirido por el SGI-1Z0.
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

e Problematica actual

e Software accesible
e Software adquirido por el SGI

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Software adquirido por el SGI

CFX

= Programa que realiza calculos de Dinaamica de Fluidos,

procesos con fluidos, flujos, transferencias de calor y/o
reacciones gquimicas...

= Simulacion de difusion de gases en la atmosfera, evolucion

de incendios, aerodinamica de diferentes maquinas ...

January 16, 2007
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Software adquirido por el SGI

inroduccion MOLCAS

SGI-1ZzO

Céloulo Clentifico = Programa que realiza calculos muy presisos de Ia estructura
Aiina electronica de moléculas (MCSCF, CASPT2, .

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

7504(1.72) 6da,(1.92)
e Software accesible

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Molecular orbitals forming the quintuple bond in Pa 2.
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Introduccion

SGI-1Z0

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

e Problematica actual

e Software accesible

e Software adquirido por el SGI

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Software adquirido por el SGI

ADF

= Programa que realiza calculos de la estructura electronica
de moléculas utilizando DFT con funciones de Slater ....

m Calcula propiedades espectroscopicas de cualquier
molecula.

= Sobresale en los calculos que incluyen metales pesados y/o

metales de transicion.
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SGI-1ZO/SGlker - p. 38/45




Software adquirido por el SGI

Introduccion WI E N 2 K

SGI-1ZO

Céleulo Cientfieo = Programa que realiza célculos de la estructura electronica
Arina de soélidos utilizando DFT, all-electron,.. ..

SFS: Shared File System

= Predice las energias de banda, geometrias en equilibrio.
= Emision en Rayos X, espectros de absorcion ...

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

e Problematica actual

e Software accesible

e Software adquirido por el SGI

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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Software adquirido por el SGI

Introduccion QSlte

SGI-1ZzO

Célculo Cientifico = Programa que realiza calculos QM/MM combina Jaguar y el
Atina campo de fuerza OPLS-AA para realizar diferenes estudios
SFS: Shared File System sobre interacciones entre proteinas y ligandos.

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

e Problematica actual

e Software accesible

e Software adquirido por el SGI

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Integrina Ifal (picture provided by Eider Sansebastian)
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Software adquirido por el SGI

Introduccion NBO5S Yy NBOView
SGI-1ZO
Sl Gl e = Se integra con la mayoria de los paquetes Ab-Initio (G03,

i NWchem, GAMESS...)

B = Realizar andlisis de los Orbitales Naturales que permiten
comprender mejor los enlaces moleculares.

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

e Problematica actual

e Software accesible

e Software adquirido por el SGI

Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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SGI-1Z0

Célculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

e Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones
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Otras Tareas
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Otras Tareas

Introduccién Formaci 6n Usuarios

sGL-20

o BICEA = Se utilizan diferentes herramientas para la formacion de los
Atina usuarios en el correcto uso de los recursos

SFS: Shared Fie Sysiem computacionales:

Pendulo 0 Pagina Web del servicio htt p: / / www. ehu. es/ sgi /
Gestion del Servicio O Lista de distribucion de Arina.

Gestion del Software 0 Email para aclarar dudas y/o corregir errores.

0 Wikipedia.

m Cursos 2007
0 Febrero se prevé impartir un curso de introducion a
Li nux enfocado al correcto uso de los recursos del SGI.

Estadisticas

Conclusiones
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Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

e Otras Tareas

Estadisticas

Conclusiones

Otras Tareas

Formaci 6n Usuarios

= Se utilizan diferentes herramientas para la formacion de los

usuarios en el correcto uso de los recursos
computacionales:

0 Pagina Web del servicio htt p: / / www. ehu. es/ sgi /
0 Lista de distribucion de Arina.

0 Email para aclarar dudas y/o corregir errores.

0 Wikipedia.

m Cursos 2007

0 Febrero se prevé impartir un curso de introducion a
Li nux enfocado al correcto uso de los recursos del SGI.
0 Febrero Descripcion y uso de la nueva configuracion.
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e Otras Tareas
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Conclusiones

Otras Tareas

Formaci 6n Usuarios

= Se utilizan diferentes herramientas para la formacion de los

usuarios en el correcto uso de los recursos
computacionales:
0 Pagina Web del servicio htt p: / / www. ehu. es/ sgi /
0 Lista de distribucion de Arina.
0 Email para aclarar dudas y/o corregir errores.
0 Wikipedia.

= Cursos 2007
0 Febrero se prevé impartir un curso de introducion a

Li nux enfocado al correcto uso de los recursos del SGI.

0 Febrero Descripcion y uso de la nueva configuracion.
0 Abril Curso Introductorio a MOLCAS.
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Otras Tareas

Introduccién Formaci 6n Usuarios

sGL-20

o BICEA = Se utilizan diferentes herramientas para la formacion de los
Atina usuarios en el correcto uso de los recursos

SFS: Shared Fie Sysiem computacionales:

Pendulo 0 Pagina Web del servicio htt p: / / www. ehu. es/ sgi /
Gestion del Servicio O Lista de distribucion de Arina.

Gestion del Software 0 Email para aclarar dudas y/o corregir errores.

0 Wikipedia.

= Cursos 2007
0 Febrero se prevé impartir un curso de introducion a
Li nux enfocado al correcto uso de los recursos del SGI.
0 Febrero Descripcion y uso de la nueva configuracion.
0 Abril Curso Introductorio a MOLCAS.
0 Curso introductorio a CFX.

Estadisticas

Conclusiones
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Otras Tareas

Introduccién Formaci 6n Usuarios

sGL-20

o BICEA = Se utilizan diferentes herramientas para la formacion de los
Atina usuarios en el correcto uso de los recursos

SFS: Shared Fie Sysiem computacionales:

Pendulo 0 Pagina Web del servicio htt p: / / www. ehu. es/ sgi /
Gestion del Servicio O Lista de distribucion de Arina.

Gestion del Software 0 Email para aclarar dudas y/o corregir errores.

0 Wikipedia.

= Cursos 2007
0 Febrero se prevé impartir un curso de introducion a
Li nux enfocado al correcto uso de los recursos del SGI.
0 Febrero Descripcion y uso de la nueva configuracion.
0 Abril Curso Introductorio a MOLCAS.
0 Curso introductorio a CFX.
0 Curso de programacion en paralelo.

Estadisticas

Conclusiones
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Introduccion

SGI-1Z0

Célculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Gestion del Servicio

Gestion del Software

Otras Tareas

Estadisticas

e Usuarios 2006
e Publicaciones

Conclusiones

B sgiker e

Estadisticas
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Usuarios 2006

introduccion = 2006 98 % de utilizacion entre Enero-Octubre.
SCHZ0 m 57 usuarios realizaron céalculos en Arina.

= 8 usuarios consumieron mas de 1000 dias de calculo, y 30
mas de 100.

= Mayoritariamente Quimicos y Fisicos, tambien hay
e e informaticos, ingenieros, bidlogos . ..

Gestien del Software m 134 cuentas y 27 proyectos han sido dado de alta para el
Otras Tareas 2007.

Estadisticas
e Usuarios 2006

e Publicaciones

Calculo Cientifico

Arina

SFS: Shared File System

Pendulo

Conclusiones
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Publicaciones

Itroduceion = Hasta la fecha se han producido 27 articulos cientificos, 2
SGHZ0 DEA's y 2 tesis doctorales en los que se ha utilizado Arina.
S = Una publicacion 1500 dias de calculo.

m Estos articulos estan recopilados en la pagina del servicio:
http://ww. ehu. es/ sqi
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Publicaciones

Grupo
J. A. Lozano

J.M. Gutierrez-Zorril.

J. A. Fernandez

C. Palomo

X. Lopez

J. M. Ugalde

F. Cossio

|. Juaristi

A. Sanchez-Lavega
A. Salazar

M. Perez Mato
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Campo
Infor.

Quimi,
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Quimi.
Quimi.
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Quimi.,

Fisica
Fisica
Fisica
Fisica

Pub
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Tesis DEA dias/pub
1002

417
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1 1 1664
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258
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Conclusiones

= EXiste un servicio para dar apoyo de los investigadores.

= Se ha dotado de recursos computacionales y humanos
servicio.

al

= Se ha creado un servicio que ofrece, ademas de
alto poder computacional, recursos humanos a los

iInvestigadores de la UPV/EHU y esta también

disposicion de otros institutos publicos y
empresas.

January 16, 2007

a
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Mas Informacion

Eduardo Ogando (Dr. Fisica)

CIDIR Bizakia
Tel 946015022

January 16, 2007

http://www.ehu.es/sqgl

Txema Mercero (Dr. Qimica)
Kimika Fakultatea (Donostia)
Tel 943015312

Gracias por su amable atencion.

SGI-IZO/SGlker - p. 45/45
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