Sessdao de Poésteres de Iniciacdo Cientifica em PAD 225

Utilizacao do software MyGrid para adaptar
uma aplicacao de dinamica molecular em uma
Grade Computacional.

Patricia M. de Barros, Cleverson Veronez, Carla Osthoff
LNCC/MCT - Laboratério Nacional de Computacgao Cientifica
Av. Getulio Vargas,333 - Quitandinha — Petrépolis/RJ
CEP: 25651-070 - tel: (24) 2233-6179
patricia@Incc.br, veronez@Incc.br, osthoff @Incc.br

Walfredo Cirne, Elizeu Santos-Neto, Lauro Costa
DSC/UFCG
walfredo @dsc.ufpb.br, elizeu@dsc.ufpb.br, lauro@dsc.ufpb.br

Pedro Pascutti, Alan Silva, Fabricio Silva
IBCCF/UFRJ - NCE/UFRJ
pascutti @biof.uftj.br, alan @biof.uftj.br, fasilva@nce.ufrj.br

Resumo

Podemos definir os projetos de Computagdo em Grade, como sendo projetos que
ttm como objetivo, combinar multiplas mdquinas geograficamente dispersas como
plataformas para a execucdo de computagdo distribuida. O software MyGrid é um projeto
de Computagdo em Grade que prové um ambiente de execugdo global para permitir a
execugdo remota de uma grande quantidade de tarefas em paralelo através das mdaquinas
que o usudrio tem acesso. Este projeto foi criado e estd sendo desenvolvido pelo
Departamento de Sistemas e Computacdo da Universidade Federal de Campina Grande.
Dentre as aplicacdes que necessitam de grandes recursos computacionais, temos as
aplicacOes na drea de dindmica molecular. Utilizamos para os nossos testes na Grade, o
software THOR - que é um pacote de programas para modelagem e dindmica molecular
criado em Fortran 77. THOR esta sendo desenvolvido e mantido pelo Laboratério de Fisica
Bioldgica do Instituto de Biofisica Carlos Chagas Filho (IBCCF) da Universidade Federal
do Rio de Janeiro, Brasil. O LNCC em colaboracdo com a UFCG, a Unisantos e o IBCCF
estdo com o objetivo de desenvolver um ambiente de execucdo de processos de dindmica
molecular em Grade. Este trabalho apresenta os testes preliminares implementados por este
grupo em um sistema de Grade no Brasil para o estudo desta aplicag@o.
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Introducao
Grade Computacional

Grades Computacionais sdo sistemas de suporte a execucdo de aplicacdes paralelas
que acoplam recursos heterogéneos distribuidos, oferecendo acesso consistente e barato aos
recursos independentemente de sua posicao fisica. A tecnologia de Grades Computacionais
possibilita agregar recursos computacionais variados e dispersos em um Unico
"supercomputador virtual”, acelerando grandemente a execugdo de vdrias aplicacdes
paralelas. Grades se tornaram possiveis nos ultimos anos devido a grande melhora em
desempenho e reducio em custo tanto de redes de computadores, quanto de
microprocessadores. As vantagens de Grades Computacionais sobre plataformas para
computacdo paralela tradicionais incluem: (i) integracdo de recursos computacionais
geograficamente distribuidos, (ii) disponibilizacio de uma plataforma computacional
distribuida de alto desempenho, (iii)) maximizacdo da utilizagdo de recursos
computacionais, e (iv) integragdo de grupos de pesquisadores.

Grades sao construidos como um grupamento de servigos bdsicos independentes.
Um aspecto essencial dos servigos de Grade € que estes estdo disponiveis uniformemente
através dos ambientes distribuidos que o compde. Os servigos sdo agrupados em um
sistema integrado, também chamado de middleware. Exemplos de ferramentas atuais de
Grades incluem Globus [FOSTER98], Legion[LEWIS96], OpenGrid [CIRNEO1], AppleS
[BERMANO97].

Dinamica Molecular

Programas de simulacdo de dinadmica molecular sdo complexos e
computacionalmente intensivos. Adaptar estes programas para execucdo na grade
computacional nio apenas reduz o tempo de execugdo das simulagcdes, mas também torna
possivel a resolugdo de problemas consideravelmente maiores. Hoje em dia (na UFRJ), é
possivel simular moléculas com aproximadamente 20.000 4dtomos, enquanto diversos
grupos de pesquisa no exterior ji conseguem simular moléculas com 250.000 ou mais
atomos. Um dos objetivos de pesquisa deste projeto € disponibilizar para os pesquisadores
em biofisica molecular no Brasil uma capacidade de simulagdo equivalente aos mais
avancados centros de pesquisa.

Aplicacdes de simulacdo de dindmica molecular podem ser classificadas como
irregulares e dinamicas. Irregulares porque o nimero de operagdes por iteragdo pode variar
para um mesmo passo, € dindmicas porque o nimero de operagdes pode variar entre passos.

Utilizaremos em nosso trabalho o software de dindmica molecular THOR [MOR
02], que é um pacote de programas para modelagem e dinidmica molecular criado em
Fortran 77. THOR est4 sendo desenvolvido e mantido pelo Laboratério de Fisica Bioldgica
do Instituto de Biofisica Carlos Chagas Filho (IBCCF) da Universidade Federal do Rio de
Janeiro, Brasil.
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Software MyGrid

E uma ferramenta de suporte a Grade Computacional que permite a execucdo de
aplicagdes bag-of-tasks em quaisquer mdaquinas que o usudrio tenha acesso. Prevé um
ambiente de execucdo global para permitir a execu¢ao remota de uma grande quantidade de
tarefas em paralelo através das maquinas que o usudrio tem acesso.

O software MyGrid [MYG 02] é um software de Grade desenvolvido em Java
Versio 1.3. E um software de c6digo aberto.

Experimentos

Os testes foram efetuados na infra-estrutura da Grade, utilizando 6 dominios que
passamos a descrever:

Dominio 1- LSD/UFCG, Dominio 2 - ApeLab/UCSD, Dominio 3 - Carcard/LNCC
Dominio 4 - NACAD/UFRIJ, Dominio 5 - NCE/UFRIJ, Dominio 6 - LCP/UFRIJ

Temos entdo, um total de 6 dominios administrativos diferentes contribuindo para
infra-estrutura.

Utilizamos MyGrid para executar THOR em 55 mdéquinas distribuidas pelos
seguintes dominios administrativos: LSD/UFCG, NCE/UFRJ, APELab/UCSD,
GRAIL/SDSC, LCP/UFRJ, LNCC e NACAD/UFRJ. Nossa execu¢do do THOR foi
composta de 60 tarefas independentes. Cada tarefa recebeu aproximadamente 3.3 MB de
entrada e produziu 200 KB de saida. Cada tarefa executou em 4 minutos (na maquina mais
rdpida da nossa grade) a 33 minutos (na maquina mais lenta), isso com a CPU dedicada.
Nés processamos em produgdo, sem nada dedicado. Conseguimos terminar as 60 tarefas em
38 minutos.

Conclusoes e Trabalhos Futuros

O trabalho apresentado foi realizado com arquivos de testes para entrada e saida de
dados. O proximo passo, € utilizar arquivos de entrada reais da modelagem de
inibidor/protease do HIV. Para a realizacdo deste trabalho serd necessdrio inicializar em
uma grade computacional diversas aplicacdes de dindmica molecular de simulagdo da
iteracdo inibidor/protease. Para este estudo, serdo geradas diversas possibilidades de
variantes de mutantes do HIV e de solventes inibidores para serem executados de forma
independente em cada um dos n6s disponiveis da Grade.

Cada simulacdo nesta aplicacdo € caracterizada por um tempo de processamento
médio de 10 dias e pela transferéncia de arquivos de 10MB a 20MB de entrada, produzindo
aproximadamente 100MB de saida. Nosso trabalho de pesquisa tem como objetivo final,
desenvolver uma plataforma para modelagem da inibi¢ao da protease HIV. O grupo IBCCF
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estd estudando a protease do HIV-1 e uma familia de seus mutantes, tanto livres como
complexados com inibidores, por Dindmica Molecular em solvente aquoso explicito.

A inibicdo da protease do HIV tem alcancado sucesso em tratamentos clinicos.
Porém, uma dificuldade encontrada tem sido a rdpida emergéncia da resisténcia a drogas
pelo virus. Diferentes cepas resistentes de HIV tém aparecido de acordo com a regido do
planeta. Por exemplo, no sul do Brasil hd mutantes resistentes que possuem diferentes
seqiiéncias de aminodcidos na protease, em relagdo aos virus mutantes resistentes de outras
partes do pais.

Além disso, uma previsdo da Organizacdo Mundial da Saide é que em brno de
noventa porcento das pessoas infectadas pelo virus, neste inicio do século XXI, serd do
terceiro mundo. Assim, € necessdrio um aumento nos esforcos tedricos e experimentais que
possibilitem o desenvolvimento de novas drogas contra 0s mutantes regionais.
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