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Objetivos do Workshop

Apresentar o status do projeto e discutir as 
próximas etapas de sua implementação
Fazer levantamento das necessidades de 
processamento e armazenamento com  
ênfase nas características das tarefas que 
serão submetidos ao Grid
Estabelecer o perfil dos usuários e dos 
problemas a serem atacados 
Levantar os softwares que são utilizados 
pelos diferentes grupos.
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Programa do Workshop

Horário Status Report do Projeto GridUNESP
09h30 Sérgio F. Novaes,  Status do Projeto GridUNESP
10h10 Eduardo Gregores,  O GridUNESP e as Iniciativas Internacionais de Grid
10h30 Ney Lemke, Infra-estrutura de Software do GridUNESP
10h50 José Roberto Gimenez, Infra-estrutura Física do GridUNESP
11h10 Rogério Iope Programa de Treinamento e Formação de Recursos Humanos 

11h30 Almoço 
14h00 OSG Executive Board Meeting (Videoconferência) 

15h00 Apresentação dos Projetos de Pesquisa 
15h00 Aguinaldo Robinson de Souza, Modelagem e Simulação Computacional em Materiais 
15h15 Ney Lemke, Modelagem Computacional de Sistemas Biológicos 
15h30 João Batista Aparecido, Simulação Numérica de Escoamentos Turbulentos 

15h45 Coffee-Break
16h00 Gastão Krein, Simulações numéricas de campos quânticos na rede e transições de fase dinâmicas 
16h15 Makoto Yoshida, Simulações numéicas do enovelamento de proteínas 
16h30 Ivan Rizzo Guilherme, GridDEMAC - Redes Complexas e Aplicações em Filogenia, Meio Ambiente e 
Geociência 
16h45 Pablo Venegas, Peaks in the Differential Resistance in Superconducting Films with Periodic Pinning
Centers

17h00 Discussão Final
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Status Financeiro

Finep (ProINFRA)
Importação do equipamento: aprovada
Liberação da segunda parcela: aprovada
Liberação de Licitação: em análise

Processo de Aquisição
Solicitação de Informação Técnica: 7 fornecedores
Solicitação de Propostas: 5 fornecedores
Proposta analisados por comissão multi-institucional

Resposta Final: em breve
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Solicitação de Propostas
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Análise das Propostas
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Antonio Saverio Rincon Mungioli
Diretor do Serviço Técnico de Informática 
Escola Politécnica, USP
Jorge Futoshi Yamamoto
Coordenador Técnico do Academic Network 
of São Paulo, ANSP 
Recímero César Fabre
Analista de Redes da Fundunesp
Rogério Luiz Iope
Coordenador Técnico do São Paulo Regional 
Analysis Center, SPRACE
Cláudio José de França e Silva
Coordenador Administrativo do GridUNESP
Eduardo de Moraes Gregores
Coordenador Técnico do GridUNESP
José Roberto Bollis Gimenez
Coordenador de Tecnologia da Informação 
do GridUNESP
Ney Lemke
Coordenador Científico do GridUNESP



Resumo: Processamento
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Resumo: Armazenamento
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Resumo: Preço

9



RNP: RedeComep – MetroSampa

ANSP
Academic Network at Sao Paulo 

BIREME
Centro Latino-Americano e do Caribe de 

Informação em Ciências da Saúde
CEFET

Centro Federal de Educação Tecnológica 
IButantan

Instituto Butantan
InCOR

Fundação Zerbini/Instituto do Coração
IPEN

Instituto de Pesquisas Energéticas e 
Núcleares
IPT

Instituto de Pesquisas Tecnológicas do 
Estado de São Paulo

Mackenzie
Universidade Presbiteriana Mackenzie

PUC
Pontifícia Universidade Católica 

RNP
Rede Nacional de Ensino e Pesquisa

UNESP
Universidade Estadual Paulista 

UNIFESP
Universidade Federal de São Paulo

Escola Paulista de Medicina
USP

Universidade de São Paulo
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GridUNESP +  Rede KyaTera
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Data Center: Barra Funda

Área:       ~ 600 m2

Entrega:  ~ 30/abril/2008



Parceria & Treinamento

A implementação do GridUNESP dependerá 
fortemente das parcerias internacionais

Arquitetura de Grid é um assunto novo: 
Existem poucos especialistas no Brasil
Treinamento será muito importante: 
Implementação da infra-estrutura para treinamento
Organizar escolas e workshops
Promover troca de especialistas / desenvolvedores / usuário

Parceria com o OSG
Estrutura de Treinamento
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Highlights da Pesquisa no OSG
Grids work like a CHARMM for molecular dynamics 
Understanding the mathematics of molecular movement helps 
researchers simulate slices of the atomic world. How can you 
simulate full microseconds of complex molecular dynamics?

Keeping up with Moore's Law 
Nano-device engineers rely on the user-friendly NanoWire
computational tool, accessible via the web-based nanoHUB, to 
set up simulations through a graphical interface. 

Designing Proteins from Scratch 
Scientists are using the OSG to design proteins that adopt 
specific three dimensional structures and bind and regulate 
target proteins important in cell biology and pathogenesis.

The CMS "Top 100"
Physicists with CMS run millions of simulations in order to pick 
out the precious few that may lead to discovery.

Geneticists' Gateway to the Grid
Grid computing is helping microbiologists solve the mysteries of 
mapping new genomes using GADU.
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Parceiros Open Science Grid
Academica Sinica Grid Computing (China)
APAC National Grid (Austrália)
Data Intensive Science University Network (EUA) 
Enabling Grids for E-SciencE (Europa) 
Grid Laboratory of Wisconsin (EUA) 
Grid Operations Center at Indiana University (EUA) 
Grid Research and Education Group at Iowa (EUA) 
New York State Grid (EUA) 
Nordic Data Grid Facility (Escandinávia) 
Northwest Indiana Computational Grid (EUA) 
Oxford e-Research Centre (Inglaterra) 
TeraGrid (EUA)
Texas Internet Grid for Research and Education (EUA)
Worldwide LHC Computing Grid Collaboration (Worldwide )

17



Parceria GridUNESP-OSG
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Treinamento



Pessoal

Quatro vagas aprovadas pelo CADE
Fundunesp
2 Função de Confiança – Assistente Técnico

Unesp
2 Funções Autárquicas – Analista de Informática 

Carreira de Pesquisador
Processamento de Alto Desempenho: 
Suporte aos usuários

20



Programa da PROPE
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Ações Futuras

Elaborar um Portal de submissão de jobs
Divulgar amplamente o projeto na UNESP
Identificar novos usuários em potencial
Criar lista de distribuição dos interessados
Promover a interação com a área de TI
Associar-se aos interessados em ensino de TI
Implantar treinamentos para administradores 
e pesquisadores
Organizar workshops, conferências, etc.
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EXTRAS



Física de Altas Energias
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2 jets  H e e+ −→ +



Modelo Hierárquico
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SPRACE
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OSG / CMS Tier 2
240 núcleos (310 kSI2k)
20 TB armazenamento

SPRACE irá aumentar sua 
capacidade 

computacional com a
utilização dos recursos

do GridUNESP



Transmissão de Dados

SPRACEUNESP 

Reprocessamento DzeroTráfego Total Agregado



Redes Biológicas

Simulação e Caracterização 
de Redes Biológicas:

Simulação de Reações 
Químicas por Monte Carlo

Simulação da dinâmica 
molecular para determinar a  
Interação  Proteína-Proteína

Construção de Redes para 
processos biológicos 
específicos.
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Simulações para Radioterapia

Simulação de Monte Carlo 
para aplicações em Física 
Médica:

Uso de ferramentas da 
Física de Altas Energias 
(GEANT) 
Dosimetria para:
Terapia de Próton e Nêutrons
Tomografia de Prótons
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Bioinformática Estrutural

Simulação da dinâmica 
molecular aplicada ao:

Veneno de cobra
Importação Nuclear de  
proteínas

Crotoxin B from Crotalus durissus
terrificus venom

Importin α from Mus musculus.
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Enovelamento de Proteínas

Simulação da Dinâmica 
Molecular (Monte Carlo)
100-200 
estruturas 
a serem 
comparadas
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Rgyr

ρ

Função da Proteína é determinada pela sua estrutura 3D

Estrutura 3D depende do enovelamento do aminoácido



QCD na Rede
Confinamento de Quarks & glúons: 
“Millennium Prize Problem”

Método de Monte Carlo

Plasma de Quarks-glúons: 
Separação e ordenamento de fase

Descrito pela dinâmica de Langevin

. 
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Relativistic Chemistry
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Propriedades atômicas e moleculares 
de elementos super pesados

Efeitos relativísticos são fortes e  
influenciam as propriedades químicas e 
físicas (ligação, constantes 
espectroscópicas, etc) 

Requer cálculos ab inito da equação de 
Dirac–Fock para todos elétrons 
relativísticos e  correlacionados

Bonding orbital interaction of DsC
from large density components



Superconductividade

Dinâmica de vórtices em 
Supercondutores a altas Tc

Efeitos de tamanho em sistemas 
finitos
Caraterização das fases dinâmicas 
Estudo das correntes criticas

Simulações Numéricas
Monte Carlo 
Dinâmica Molecular

34

Y Direction

X Direction

Structure Factor S(k) - F = 0.6 - Kagomé Lattice

Structure Factor S(k) - F = 0.75 - Kagomé Lattice

Y Direction

X Direction

 

 
 

Structure Factor S(k) - F = 1.2 - Kagomé Lattice

X Direction

Y Direction

Surface intensity plot of the averaged 
structure factor S(k): F = 0.6, 0.75, 1.2. 



Turbulência

Fluxo Turbulento em diferentes 
cavidades tridimensionais:

Fluxo dentro de cavidade tampada
(lid-driven cavity)

Fluxo em um degrau 3D 
(backward-facing step)
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Isovalues contours for the 
vorticity norm (Re = 5,000)

Isovalues contours for the 
vorticity norm (Re = 38,000)



Modelagem Geológica

Representação Integrada Tridimensional
Hidrográfica, Geológica, Solo, Vegetação

Identificação de recursos naturais
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Minerais Metalicos
Fe, Cu, Au, Cr, Ni, …

Não-metalicos
Água, petróleo gás, …



Segurança em Rede
Modelo de detecção 
adaptativa de intrusão: 

Objetivo: identificar 
automaticamente padrões de 
intrusão
Análise de fluxos na rede
Uso de Redes Neurais:  
classificação dos padrões de 
intrusão.
Ataques são hierarquicamente 
classificados
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DDoS attack detected
(at real time)



Desafios

Implementar a estrutura física em todo Estado 
de São Paulo: apenas primeiro passo

Desafio: 
Tornar o GridUNESP uma estrutura realmente útil 
para toda a universidade
Construção de uma Portal para submissão de jobs
Fornecer treinamento adequado ao pesquisadores 
Implantar conexão de rede compatível com Grid
Dar manutenção para o sistema
Fornecer suporte permanente aos usuários
Incorporar demais recursos computacionais da universidade



Grid Educacional Acadêmico
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Estrutura de Grid Educacional distribuído nas universidades 
públicas de São Paulo

Propósito
Impulsionar a pesquisa científica
Disseminar o grid computacional
Educação de usuários e administradores
Laboratório para testes

Implementação
Máquinas Virtuais: máquinas virtuais compartilham único harware
Grid-in-a-Box: mais simples, barato e flexível

Parcerias
Intel, Sun Microsystems, Seagate e Kingston

Rogério L. Iope



Distribuição
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USP 
Electrical Eng.

USP 
Physics Dept.

UNESP 
Physics Dept.UFABC 

Computer Center

Miami 
NAP of Americas



Benefícios à UNESP
Aumentar a produção científica em áreas de fronteira que ainda não produzem 
melhores resultados devido à carência de recursos computacionais adequados;
Permitir o envolvimento de pesquisadores em novas áreas que requerem 
processamento e armazenamento de grande quantidade de dados;
Gerar produtos de alto valor agregado para a indústria farmacêutica, de 
cosméticos, nanomateriais e materiais cerâmicos;
Integrar a universidade nas estruturas de Grid internacionais, como o Open 
Science Grid (OSG) norte-americano;
Incrementar o intercâmbio internacional com grupos que compartilham os 
mesmos interesses e necessidades, como os laboratórios nacionais nos EUA e 
Europa;
Gerar parcerias da universidade com áreas de alta tecnologia que vêm tendo 
cada vez mais interesse no desenvolvimento da arquitetura Grid de 
processamento;
Aperfeiçoar a formação de pesquisadores em Tecnologia da Informação com a 
implantação da estrutura de Grid na universidade.


	GridUNESP: �Status do Projeto
	Objetivos do Workshop
	Programa do Workshop
	Status Financeiro
	Solicitação de Propostas
	Análise das Propostas
	Resumo: Processamento
	Resumo: Armazenamento
	Resumo: Preço
	Clusters: 20 TeraFlops
	RNP: RedeComep – MetroSampa 
	Slide Number 12
	GridUNESP +  Rede KyaTera
	Data Center: Barra Funda
	Parceria & Treinamento
	Highlights da Pesquisa no OSG
	Parceiros Open Science Grid
	Parceria GridUNESP-OSG
	Slide Number 19
	Pessoal
	Programa da PROPE
	Ações Futuras
	EXTRAS
	Física de Altas Energias
	Modelo Hierárquico
	SPRACE
	Transmissão de Dados
	Redes Biológicas
	Simulações para Radioterapia
	Bioinformática Estrutural
	Enovelamento de Proteínas 
	QCD na Rede
	Relativistic Chemistry
	Superconductividade
	Turbulência
	Modelagem Geológica
	Segurança em Rede
	Desafios
	Grid Educacional Acadêmico
	Distribuição
	Benefícios à UNESP



