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mission statement

<& To provide high performance computing,
communications resources and services to the
scientific community of Galicia and to the National
Research Council, as well as, to institutions and
enterprises with R&D activity.

< To promote the use of new information and
communication technologies applied to research
within the scientific community of Galicia.

@ To become a consolidated RTD Centre of
Excellence serving as international scientific and
technological reference in the field of computing
science and numerical simulation.
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SERVICIOS CESGA

' INFRAESTRUCTURAS + SOPORTE A USUARIOS

CALCULO INTENSIVO

' SUPERORDENADORES + Optig;izacién, determinaciéon '

HPC y HTC problemas, paralelizacion,...

ALMACENAMIENTO DE DATOS
User Data Storage PRI et e ;

DISCOS Y CINTAS + Determinacion de gggli:‘ges,

Red de comunicaciones (solo

COMUNICACIONES

en Galicia) "mecerea +  Mirror mail oNs 1pve, |
Aulas de Aprendizaje remoto s
y VC avanzada PO g + D e
GIS JEEE =T

R + it
e-Learning

COMERCIO-E

e-Business ‘servidorcemtro + innoudnilisisde sluciones
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High Performance Computing Group

v Dr. Ignacio Lopez Cabido (Fisica)

v Dr. Andrés Gémez Tato (C. Fisicas)

v Dr. Carlos Fernandez Sanchez (Dr. C. Fisicas)
v Dr. Javier Lopez Cacheiro (C. Fisicas)

v Dr. José Carlos Mourifio Gallego (Dr. Ing. Informatica)

v Dr. Aurelio Rodriguez Ldpez (Dr. C. Quimicas) NUESTRA
POLITICA

> CESGA:
v Mas de 40 técnicos
v 22 proyectos activos

v 35 proyectos finalizados en los 5Altimos anos

v SIEMPRE en Colaboracion.
Barcelona, Noviembre, 2006 /// CESGA




13 vears of histor

1993 1998 1999

VP 2400 VPP 300 AP 3000 HPC 4500

STORAGETEK

h

12 GFLOPS

2,5 GFLOPS 14,1 GFLOPS 9,6 GFLOPS

2002 2003
HPC 320 BEOWULF SUPERDOME

9,9 GFLOPS 64 GFLOPS 16 GFLOPS 768 GFLOPS

Barcelona, Noviembre, 2006

51 TERABYTES

2004
SVG

512 GFLOPS
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VP-2400 AND Superdome 2003

1993: VP-2400 2,5 GFLOPS 0,5 GB memoria
N©° 1 in Spain and N° 145 in the World

2003: SUPERDOME 768 GFLOPS 384 GB memoria
N©° 1 in Spain and N©° 227 in the World
B e -

eeeeeeeeeeeee

e colinandiodo por: ® c - MINISTERIO
LN FEDER DE CIENCIA
O Fovoo Euroreo of \ Y TECNOLOGIA
w* DesenvoLveMENTS RExiONAL
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FinisTerrae 2007/

"8 XUNTA DE GALICIA
:i: CONSELLERIA DE INNOVACION,
INDUSTRIA E COMERCIO

Direccién Xeral de Investigacion
e Desenvolvemento

|

New Server HPC 2007
More than 16 TFLOPS and 19TB RAM Memory

Joint Venture of

(nte) {gd ) ceson EEEE

invent

Barcelona, Noviembre, 2006
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TERRAE
SUPERCOMPUTING:

146 ccNUMA Nodes with Itanium II CPUs connected through
a high efficiency INFINIBAND network

> 1 node: 128 cores, 1.024 GB memory
=) 1 node: 128 CPUs, 384 GB memory
2 142 nodes: 16 cores, 128 GB memory

) 2 nodes: 4 cores, 4 GB memory for testing
DATA STORAGE:

S 22 nodes with 44 cores for storage management
< 390 TB disk
< 1 PB Robot Tape Library

MORE TECHNICAL INFORMATION ON REQUEST

Barcelona, Noviembre, 2006 / CES A



PROPUESTA 1: Mathematica Challenge

< 1 Reto cientifico computacional en Matematicas a
ejecutar en FinisTerrae.

< Fecha de ejecucion: tercer-cuarto trimestre de 2007
< Condiciones:

Cientificamente o Tecnologicamente interesante. Validado
por CD.

Necesitado de la arquitectura del FinisTerrae

Un investigador del equipo en CESGA durante la
preparacion/ejecucion.

Basado en software libre y gratuito o, preferiblemente,
propio.

< Soporte del CESGA para la migracién/programacion

oul
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ALGUNOS RETOS COMPUTACION

< Latencia memoria
< Consumo excesivo

< Absorber nuevos paradigmas:
MultiThreading,
MultiCore

< Compiladores mas eficientes (fundamentales en
Itanium II)

< Algoritmos més eficientes

< Paralelizacidon mas sencilla: Time-to-Solution

R
ouDET
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Pentium®
Processor

66 MHz 200 MHz

&

Performance

Pentium-Pro Pentium Ill
Processor Processor
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1100 MHz

Pentium 4
Processor
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RETOS COMPUTACION: Latencia acceso

(Proc
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T Processor-Memory
Performance Gap:
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RETOS: Latencia memoria. Consecuencia

U ' : : " Dtras-—>ddat iH Ip on SUPERDONEFItaniun 2 L 5oz — 71— ]
i 4 Cache L2: >80% PICO
) 43033-- CaChe L3: < 30% PICO
Memoria: <10% PICO

1 1 1 1 1 1 1 1 1
a 1608808 200800 3060800 408808 580808 608808 7ogeoa 800808 908808 1e+86
Tanano del problena

Objetivo: Reducir fallos caché. Mejorar rendimiento.
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Ejecucion

Rendimiento: Pagesize

Rendiniento Hegaflops

6868

M
==}
=
=~}
T

1888

Otras-—>ddot 4K 1p en SUPERDOHE#TItaniun

2 1.96GHz ——
Dtras=->ddot 16K 1p en SUPERDOHE#Itanium 2 1.56Hz —+—
Dtras=->ddot 64K 1p en SUPERDOHE#Itanium 2 1,9GHz —#—
Otras=->ddot 1H 1p en SUPERDOHE#Itanium 2 1,5G6Hz —5—

Mayor PageSize,
Menos Fallos TLBs

BT e ™ SUSRROBRS ¥ P
1 1

1886888

2060868

Joeoaa 4886088 heeea8 GBeBea faaoen filililia]] 9666886 1e+86

Tanano del problena
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RETO: Reducir Fallos TLBs. Pagesize
L502 exe, Real Time & %TLB not missed
100 £ 100.0
y v v =
55 [ v 199.8
f v 199.5
30+ |
: 199.4
g as [ |
2 : 1932 5
g 80
n [
C A pec
i1}
= L
£ ] 198.6 @
o O v v .-
3 : A A 198.4 °
& E5 | v i
: 193.2
60 F 1
; A A 798-0
55 b
s A 37.8
SOY 1 1 1 1 1 1 ‘ %9?.6
4K 16K 64K 256K 1M aM 16M BAM 256M

Data PageSize

d-up > 2

Ejemplo célculo en Gaussian Incore 256 bases

Objetivo: Reducir fallos TLB. Ver GotoBlas:

http://www.tacc.utexas.edu/resources/software/

Barcelona, Noviembre, 2006




RETO: Reducir time-to-solution

2 Diego Gonzalez (UVIGO), Ivo Nezbeda (Acad. de Ciencias Repub.
Checa), 7" Liblice Conference on the Statstical Mechanics of
Liguids (Lednice, R. Checa, 2006)

2 Problema: estudio equilibrio liquido-vapor de substancias de
alto peso molecuar comunmente utilizadas en procesos
industriales, en condiciones de temperatura muy inferiores a la
de ebullicion (1-metil-naftaleno)

2 Método: Simulacion Metropololis Montecarlo en el colectivo
estadistico NVT que permite la simulacion explicita de interfaces
liquido-vapor

Calidad de los resultados proporcional al n® de moléculas y al n° de
configuraciones

3000 moléculas y 109 configuraciones . v-§
Caodigo desarrollado y compilado por el usuario

Tiempo estimado ICPU en el HPC320 > 3 anios.
Cddigo no paralelizable y algoritmo adecuado
/ CESCA
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RETO: time-to-solution. Resultados

2 Técnicas:
Profile del codigo para identificar partes mds costosas
Extraccion de subexpresiones comunes
Reordenamiento de matrices

Opciones del compilador

Biisqueda arquitectura mds dptima A Tiempo!
< Resultado
Procesador: Opteron

Compilador: Pathscale
Opciones: -Ofast -cpp -m64 wstatic-data

Tiempo necesario =2 meses

Barcelona, Noviembre, 2006 // CES A




- » Ejecucion de aplicaciones y almacenamiento
- utilizando recursos sobrantes de cada Grupo.
= » Heterogeneidad, problemas portabilidad ejecucion. Ver: crlibm

CESGA
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PROPUESTA 2: Formacion en computacion

2 Sobre técnicas de computacion y nuevas herramientas de
calculo. Los cursos propuestos para el ano 2007 son dos a

elegir entre los cuatro siguientes:
Matemdtica Computacional: compilacion, ejecucion y
optimizacion de programas. (15h, 25 alumnos)

Programacion de codigos paralelos utilizando MPI. (15h,
25 alumnos)

Arquitecturas cluster para computacion matemdtica. (20h,
10 alumnos)

Programacion paralela utilizando directivas OpenMP.
(15h, 25 alumnos)

< Todos ellos cuentan con 5 horas de asesoramiento
individualizado a los asistentes.

R
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PROPUESTA 3: Generacion repositorio software

< 0bjetivos:

Localizar las herramientas existentes de software
libre para la matemdtica computacional
necesarias para los grupos del proyecto,
incluyendo una evaluacion de la misma.

Incrementar la visibilidad internacional del
software de matemdtica computacional,
generalista o especializado, desarrollado por los
grupos de investigacion del_ proyecto.

oUP L)
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PROPUESTA 4: Grid-MATHEMATICA
< Objetivos:

Crear una infraestructura estable que
interconecte los recursos de los grupos
involucrados en Mathematica.

Ejecucion de aplicaciones utilizando recursos
sobrantes de otros grupos

En el CESGA instalacion de un cluster con 10
CPUs interconectados con Gigabit Ethernet como

nodo dedicado y estable con dedicacion total al
Grid-MATHEMATICA.

R
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PROPUESTA 5: Soporte téchico

< 0bjetivos:

CESGA puede prestar servicios de soporte de alto
nivel a técnicos e investigadores para mantener
operativos correctamente los recursos
computacionales existentes en cada centro.

Optimizacion aplicaciones desarrolladas por los
grupos.
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'
The =\MRT project: a web-based
tool for Monte Carlo
optimization and verification of
treatment plans

J. Pena', F. Gomez', D. Gonzalez-Castano!, A. Gomez?,

C. Fernandez2, J. C. Mouriiio?, F. J. Gonzalez-Castafio?,
D. A. Rodriguez-Silva’, M. Pombar*

'Departamento de Fisica de Particulas, University of Santiago de Compostela, Spain
’Fundacion Centro Tecnol6xico de Supercomputacion de Galicia (CESGA), Santiago de Compostela, Spain
3Departamento de Ingenieria Telemadtica, University of Vigo, Spain
“Hospital Clinico Universitario de Santiago, Santiago de Compostela, Spain

Financed through Xunta de Galicia project PGIDTO5SINO0101CT and partially by
the European Social Fund

IR 77 7T - /) CESCA
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¢
What is the =|MRAT project?

It is a project to develop a remote computational
platform for treatment

VERIFICATION and OPTIMIZATION
/ /) CESCA

Hospital — ) =
Internet
I Ii} ’I 9

What is NOT ?? Commercial // TPS substitute

¢
IMRT http://eimrt_cesga_es Barcelona, Noviembre, 2006 ﬂfﬁs@r




< Three major components (services):
v Treatment VERIFICATION (Monte Carlo)
v Treatment OPTIMIZAJ&QN (CRT & IMRT)

v Treatmer‘jr}ﬁm#(?lR: case studies and
interesting treatments

< General requirements

v Simple, user friendly and algorithm-
independent

v Lowest possible human intervention

v Run on low-end hardware & software (client
side)

v Anonimization of patient DICOM fi

les
=;::I M RT . Barcelona, Noviembre, 2006 ﬂ_c-w
http://eimrt.cesga.es




MR

Unconstrained optimization model derived
from Wu & Mohan Med. Phys 27-4 2000

Quasi-Newton minimization.

Alternating Quasi-Newton stages with
heuristics to vary the weights of the

constraints — Getting multiple solutions.
New optimization models welcome!

. Barcelona, Noviembre, 2006 /’ CES A
http://eimrt.cesga.es



Supported Vector Machines Detection of P2P traffic

< Problema:

Trdfico P2P es perjudicial para las redes de
investigacion. Es necesario detectarlo y, en su caso,

eliminarlo.

No es posible capturar y procesar todo el trdfico a
2.5Gbp/s

< Objetivos:
Solucion independiente de la tecnologia
Transparente al usuario (no agresivo)

Evitar falsos positivos

F.J. Gonzalez-Castano et.al., CIMSA 2006, pag. 103
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Supported Vector Machines Detection of P2P traffic (11

“Inocente”

“Culpable”

F.J. Gonzalez-Castano et.al., CIMSA 2006, pag. 103

Barcelona, Noviembre, 2006
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FIN
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