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Abstract

Outstanding problems in computer physics are increasingly complex. Their solutions
involve extensive sampling of points in the parameter space. Particularly, studies
of structural and thermodynamic properties of materials span increasingly broader
samplings, resulting in a rapidly growing number of tasks to be executed, threat-
ening to make these studies unfeasible. A proposal to overcome these difficulties
is to use cyberinfrastructure systems (CI) to support concurrent computations of
parameter sampling applications in scientific computing, promoting ease of use and
aggregation of capacity of a large number of high performance computational re-
sources. These systems are usually implemented as Grid/Portal systems, Service
Oriented Architectures (SOA), and clouds. This scenario imposes a new paradigm
in computational science. Problem solution is now represented in three levels: i)
Self contained components of the solution implemented as traditional programs;
i1) Complete solution implemented as distributed workflows involving a number of
instances of those programs; i) Web portals as user interface.

Resumo

Os problemas proeminentes na fisica computacional sdo cada vez mais complexos.
Suas solugoes envolvem amostragem extensiva de pontos no espago de parametros.
Particularmente, os estudos de propriedades estruturais e termodinamicas de ma-
teriais geram amostragens cada vez maiores, resultando em rapido crescimento do
nimero de tarefas a serem executadas, ameagando tornar estes estudos invidveis.
Propoe-se, para superar estas dificuldades, o emprego de sistemas de infraestru-
tura cibernética (CI) para executar aplicagdes de amostragem do parametro em
computagao concorrente, promovendo a facilidade de uso e a agregacao da capaci-
dade de um grande numero recursos computacionais de elevado desempenho. As
CI sao implementados geralmente como sistemas grid/portal, arquiteturas orien-
tadas servigo (SOA), ou como nuvens. Isso impde um novo paradigma na ciéncia
computacional. As solugoes dos problemas sao representada agora em trés niveis:
i) Componentes independentes da solugao executada como programas tradicionais;
ii) Solugao completa executada como workflows distribuidos que envolvem varias
instancias desses programas. 4ii) Portais web como interface de usuério.
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1 Introducgao

O avanco do uso de métodos numéricos nos diversos ramos da fisica tedrica,
bem como em outras ciéncias, tem sido uma tendéncia constante nas ultimas
seis décadas. Durante esse tempo, tanto os sistemas de computacao quanto
as métodos tedrico-numéricos evoluiram tremendamente, e com estes, os seus
requerimentos computacionais.

Uma caracteristica comum a todas as areas é que, com o inexoravel avanco da
pesquisa cientifica, os problemas mais simples vao sendo resolvidos e somente
problemas cada vez mais complicados permanecem pendentes de solucao.
Considere-se, por exemplo, estudos ab-initio de propriedades elasticas de ma-
teriais. Baseado na experiéncia pessoal, o autor estima que o ntimero de tarefas
requeridas para concluir um estudo estado da arte nessa area evoluiu da ordem
de 10° no inicio dos anos noventa [1] para 10? atualmente [2]. No inicio dos
anos noventa um estudo estado da arte consistia da determinacao de apenas
algumas das constantes elasticas, considerando-se apenas a pressao e tempe-
ratura zero. Atualmente, o estado da arte exige que determinemos todas as
constantes elasticas em um nimero substancial temperaturas e pressoes. Em
poucos anos, serda imprescindivel abordarmos os problemas referentes a ligas
e solucoes soélidas de maneira formal, o que acarretara um aumento por um
fator (=~ 50) do numero de tarefas a serem executadas.

O grande nimero de tarefas decorre de que muitos tipos de calculos em com-
putacao cientifica exigem que um mesmo procedimento seja repetido para di-
versos valores dos seus parametros (varredura de parametros). Os conjunto de
resultados correspondentes a uma amostra significativa do espago de parame-
tros nos proporciona entao uma visao da resposta do sistema sob estudo a uma
ampla variedade de possibilidades. Dentre as areas da ciéncia que fazem amplo
uso de varredura do espago de parametros, podemos citar como significativas,
além da drea de materiais, os estudos do clima, prospecgao de petréleo, testes
de estresse de estratégias de investimentos, sismologia, e geodinamica. Em to-
dos esses casos, um problema que demanda varredura de parametros exige a
preparagao dos arquivos com os dados de entrada para um grande niimero de
tarefas, execucao destas tarefas, andlise dos resultados e tomada de decisoes
quanto a possivel iteragao de todo o processo.



O aprimoramento continuo de modelos exige, usualmente, um crescente nu-
mero de parametros a serem considerados, bem como grades numéricas mais
finas. Como consequéncia, tais calculos exigem crescente poder computacional
e um envolvimento humano cada vez maior no manejo do processo como um
todo. Entretanto, enquanto a natureza da abordagem computacional esta mu-
dando dramaticamente, o desenvolvimento em fisica computacional continua
seguindo paradigmas estabelecidos nos primordios da era dos computadores.
O presente artigo visa discutir a adogao de novos paradigmas de desenvolvi-
mento em fisica computacional de forma a atender as demandas da ciéncia do
século 21.

2 Antecedentes

A visao até hoje predominante é que um calculo em fisica computacional se
define pela representacao de uma instancia de um problema em um computa-
dor de programa armazenado de Von Neumann. Neste modelo, o computa-
dor ¢é dotado de uma unidade central de processamento (CPU) responsavel
pela execugao das operacoes e de uma unidade separada de armazenamento
(memoria) diretamente acessivel pela CPU, que armazena instrugoes e dados.

O problema computacional é entao visto como uma colecdo de um ntmero
indeterminado, presumivelmente infinito, de instancias do problema fisico que
admite uma solucao para cada instancia. Cada instancia é definida por um
conjunto vélido de valores dos parametros do problema fisico, e representada
em computador por um particular conjunto de dados armazenados na meméria
(contexto). A solucao do problema é obtida sob a forma de um algoritmo, que
¢ implementado sob a forma de um programa. Este, por sua vez, é entendido
como uma sequéncia de instrugoes que devem ser executados sobre algum
contexto.

Com a evolucao dos sistemas de computador, esse paradigma foi adequada-
mente adaptado para incorporar os avancos em computacao paralela. Do ponto
de vista do programador, paralelismo de instrucao e de dados sao aproximada-
mente transparentes, pois um modelo de equivaléncia ao modelo de execugao
seqilencial é implementado pelo compilador e pelo hardware. Paralelismo de
tarefa, entretanto, nem sempre pode ser eficientemente implementado através
de equivaléncia ao modelo seqiiencial. Este é usualmente tratado como uma
colegao de instancias de sequéncia de instrugoes (threads) que executam con-
correntemente e podem trocar dados e sinais de sincronismo entre si. A troca
de dados pode ocorrer tanto mediante compartilhamento de acesso memoria
quanto mediante troca de mensagens. A execucao paralela de tarefas é por-
tanto vista como um caso particular de execugao concorrente em que: A) Todas
as threads cooperam na solugdo da mesma instancia do problema fisico; B) E-



xiste acoplamento do ciclo de execucgao das threads, quer seja por necessidades
de troca de dados ou de sincronismo.

Aplicacoes de varredura de parametros nao se encaixam nos paradigmas de-
scritos acima. Enquanto inequivocamente existe uma instancia de um prob-
lema abrangente caracterizada por uma grade de pontos no espaco de parame-
tros, sua solucao é uma sequéncia de etapas, algumas das quais se decompoe
em uma grande colecao de instancias de um problema menor. Dentro de uma
mesma etapa essas instancias sao desacopladas e nao requerem compartil-
hamento de contexto. Na maioria das vezes, até mesmo o requerimento de
compartilhamento de acesso ao ambiente de arquivos pode ser removido pela
simples replicagao destes. Embora essas etapas posam ser implementadas sob
a forma de um programa paralelo mediante a agregacao de pontos do espaco
de parametros, isso nao seria economicamente efetivo. Suporte a paralelismo
em larga escala é um recurso caro em um sistema de computacao. Deve por-
tanto ser reservado para os casos em que esse suporte é essencial, ou casos em
que de outra maneira o sistema permaneceria ocioso (uso oportunistico). Essa
agregacao de pontos deve, portanto, se limitar ao necessario para garantir uma
granularidade 6tima a tarefa.

Aplicacgoes tipo varredura de parametros sao usualmente executadas sob a
forma de workflows cientificos, que podem ser conceituado como Colecao de
agoes, dados e seus inter-relacionamentos que implementam a automatizagao
de um procedimento de trabalho no qual os dados sao passados de agao para
acao. Aqui, "acao” significa qualquer por¢ao auto-contida de trabalho, espacial
e temporalmente finita, que produz modificacao nos dados e é implementada
pela execucao de uma tarefa. Em muitas aplicacoes, esses procedimentos de
trabalho sao executados manualmente ou com auxilio de pequenos scripts. O
aumento substancial do nimero de tarefas torna o trabalho manual ineficaz
e propenso a erros. Esses fatores requerem que o workflow seja formalmente
incluido na solucao formal dos problemas em fisica computacional. Assim, a
solugao passa a ser estruturada em trés niveis: No nivel mais baixo, compo-
nentes auto-contidas da solugao sao implementadas como programas tradi-
cionais. No nivel intermedidrio, a solucao completa é implementada como um
workflow envolvendo um nuimero indeterminado de instancias desses progra-
mas. O nivel superior € a interface com o usuario. Essa estrutura é representada
na figura 1 abaixo.

Como visto antes, a maioria dos workflows provenientes de aplicagoes tipo
varredura de parametros permitem a execucao de um nimero substancial de
tarefas desacopladas, as quais podem atingir alto grau de concorréncia. Essa
caracteristica permite explorar a capacidade de ambientes distribuidos. Ambi-
entes distribuidos modernos, como grids [3], arquiteturas orientadas a servigos
(SOA) [4], e sistemas de computacao em nuvens (CC, de cloud computing)
[5], sao genericamente denominados ”"sistemas em infraestrutura cibernética”
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Fig. 1. Diagrama representado a estrutura de camadas de suporte a execucao dis-
tribuida de workflows, como descrito no texto.

(CI) [6]. A execucdo das aplicagdes de varredura de parametros em CI é um
dos principais objetivos da pesquisa corrente em sistemas distribuidos [6].

3 Caso: Propriedades termo-elasticas de ligas e solugoes sélidas

Determinacao das propriedades termodinamicas e elasticas de materiais ao
longo do dominio press@o x temperatura (P, T’) também resulta em um calculo
de varredura de parametros. Calculos de propriedades termodinamicas de ma-
teriais exigem a determinagao da equagao fundamental, G = G(P,T'), onde G
¢ a energia livre de Gibbs. Uma abordagem direta seria discretizar o dominio
(P, T) e calcular G = G(P;,T;) diretamente usando a técnica de dinamica
molecular. Isto iria requerer uma amostragem de parametros relativamente
modesta, card{P;} x {T;} ~ 10%. Essa escolha seria, entretanto, altamente
ineficiente porque a computagao de cada ponto G(P;,T;) por dinamica mole-
cular é de custo extremamente elevado. Uma abordagem alternativa consiste
em utilizar a aproximacao quase-harmonica (AQH) [7,8] que proporciona a
energia livre de Helmholtz, F/(V,T), em fungao do conjunto de frequéncias da
rede, {wy;}:

F(V;’T):E<V;)+ZW+I€BTZIH <l—exp l—%]) (1)

Neste caso, a temperatura nao precisa ser discretizada, mas precisamos encon-
trar o volume de célula de equilibrio, {V;}, do material para cada pressao, { P;}.
Subseqiientemente, para cada volume {V;} , as frequéncias {w;} precisam ser
calculadas em um grade fina de pontos {q} da zona de Brillouin. Para gerar
essa grade, a matriz dinamica do sistema é calculada para um conjunto menor



de pontos {q} pertencentes a parte irredutivel da zona. Este conjunto de pon-
tos é usado para calcular a matriz constante de forca, que é, entao, usada
para gerar a grade fina. Essa abordagem requer uma amostragem de card
{Vi} x {q} =~ 10?73 pontos. Os cdlculos devem ser executados de forma alta-
mente precisa, normalmente por meio da teoria funcional da densidade (DFT)
[9,10] (ab-initio). A célula de equilibrio para cada pressao é obtida mediante o
uso de dindmica molecular de célula varidvel [11,12], usando forcas e estresses
calculados a partir da solugao da equagao de Kohn-Sham [10]. A dinamica de
rede é entao calculada por teoria de perturbac¢ao em DFT [13,14]. Este método
requer, para células grandes, um nimero expressivo de operagoes aritméticas
possivelmente superior a 10'* por ponto (V;,q) do espago de parametros.

Na maioria dos casos, o calculo correspondente a cada ponto da amostra do
espaco de parametros exige a execucao de uma tarefa, sendo cada tarefa com-
pletamente desacoplada das demais.

Estudos como o caso das propriedades termodinamicas, descrito acima, envol-
vendo algumas centenas de tarefas, ja é suficiente para justificar o desenvolvi-
mento de um sistema em infraestrutura cibernética. Além da obvia necessidade
de se agregar capacidade computacional, existe também o aspecto humano:
Preparar centenas de arquivos de entrada, submeter uma multitude de jobs,
re-coletar centenas de arquivos de resultados, extrair destes a informacao dese-
jada e executar os procedimentos de analise ¢ uma tarefa que consome grande
quantidade de recursos humanos. Adicionalmente, a execu¢ao manual dos pro-
cedimentos acima é extremamente propensa a erros.

Extensoes desse tipo de estudo a determinacgao das constantes elasticas de ma-
teriais, ligas desordenadas, e interagao de impurezas com defeitos, por exemplo,
podem requerer amostragens superiores a 10* pontos. Para calcular as cons-
tantes eldsticas é necessario considerar um conjunto de possiveis deformacoes
do cristal ¢;;, adicionando uma dimensao extra ao espaco de parametros. O
numero de dire¢oes das deformacoes depende da simetria do cristal, e o niimero
de amplitudes por direcao depende do problema particular sob estudo. O

nimero total de deformacoes a serem calculadas pode ser tao alto quanto
102 [15].

Ligas desordenadas e solugoes sélidas requerem uma dimensao extra do espaco
de parametros correspondendo a uma amostragem de configuracoes. O método
mais frequentemente utilizado é a expansado em agregados (CE) [16]. Este
método permite o calculo da energia livre de uma configuracao arbitraria o
do sistema a partir de um hamiltoniano andlogo ao modelo de Ising:

E(o) = %:maja < 11 o—i> (2)

icea*



Onde « é o indice dos agregados, o; é a ocupagao (pseudo-spin) do sitio 7. O
produtoério é calculado sobre as configuragoes equivalentes mediante as trans-
formacoes de simetria do cristal puro e m, é nimero de agregados equiva-
lentes por simetria. Os coeficientes de expansao .J, sao obtidos mediante ajuste
da energia proporcionada pelo hamiltoniano de Ising a um conjunto de con-
figuragoes representativas {x;} (card {z;} ~ 30 — 50) calculadas por primeiros
principios. O processo de escolha das configuracoes usadas no ajuste pode
ainda ser automatizado [17].

Um sistema capaz de habilitar cientistas a desenvolver essa classe de estudos
tem de preencher alguns requerimentos: i) Agregar capacidade computacional;
ii) Prover escalabilidade dinamica, descobrindo e agregando mais capacidade
na medida da necessidade; iii) Confiabilidade; iv) Disponibilidade; v) Usabili-
dade, tanto no tocante facilidade de uso, quanto na capacidade de potencia-
lizacao do trabalho do usuario.

4 Visao do papel dos sistemas em infraestruturas cibernéticas em
problemas de amostragem de parametros

O desenvolvimento de CI para problemas de amostragem de parametros é
motivado pelo papel que estes podem desempenhar como habilitadores de
ciéncia. A tendéncia mundial, entretanto, é no sentido de prestigiar projetos
multidisciplinares, colaborativos e de amplo impacto transformativo nas co-
munidades que o cercam. O papel de habilitador de ciéncia, por si s, nao
é suficiente para garantir os trés requisitos adicionais listados acima. Feliz-
mente, tais Cls podem proporcionar beneficios muito mais abrangentes: Para
atuar como habilitadora de ciéncia, uma infraestrutura bésica precisa ser im-
plementada, sendo esta a parte mais onerosa do desenvolvimento. Uma vez
implementada a infraestrutura basica abre-se a oportunidade de, a um custo
marginal, definir e implementar novos papeis para esta.

4.1 Habilitador de ciéncia

Para atuar como habilitador de ciéncia, um sistema de CI deve ser capaz de
solucionar dois grandes problemas: a) Em uma amostragem de parametros,
com centenas ou milhares de pontos, o procedimento de preparar arquivos de
entrada, executar as tarefas em diferentes recursos, coletar os resultados dos ar-
quivos de saida, codifica-los na forma adequada para anédlise, e eventualmente
repetir todo o processo, é invidvel se tiver de ser executado manualmente; b)
A execucao de estudos ambiciosos requer um numero formidavel de operagoes
aritméticas, eventualmente superior a 10'%. O uso de base de ondas planas
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Fig. 2. Speed-up paralelo em um Altix XE 1300. Linha azul: Grade
FFT=128x128x128; Vermelha: Performance projetada para até 16 tarefas rodando
concorrentemente em 4 processadores cada. Outras curvas: FFT=90x90x90 para
diferentes colocacoes de tarefas.

em métodos de primeiros principios proporciona céalculos altamente precisos,
porém cria um problema adicional: a escalabilidade paralela dos algoritmos
usados nesses calculos é limitada, como visto na figura 2. Isso decorre princi-
palmente da alta parcela de operacoes executadas dentro de transformacoes
rapidas de Fourier (FFT) [18].

Para solucionar o problema (a), o sistema deve satisfazer aos seguintes re-
querimentos: 1) Proporcionar a execugao automatica de todo o procedimento
de calculo de varredura de parametros a partir de um conjunto minimo de
dados de entrada. Este conjunto deve ser aproximadamente equivalente a en-
trada tipica de uma das tarefa responsavel pelo calculo de um tnico ponto.
Isso inclui gerar as entradas para todas as tarefas, submeter as tarefas para
execucao, preferencialmente em ambiente distribuido, re-coletar os resultados,
executar andlise preliminar e iterar todo o processo se necessario. ii) Propor-
cionar ao usudrio uma interface facil de usar baseada em uma metafora de
facil assimilacao. Essa metafora é baseada no conceito de projetos, que sao
abstracoes em nivel de usuario para instancias de workflows. Eles criam na
mente do usudrio a ilusao de que o workflow é uma sequéncia de operagoes
executadas sobre um conjunto de dados, a qual se desdobra em um nimero de
tarefas executadas concorrentemente de forma distribuida. Esta é uma visao
muito mais familiar maioria dos cientistas. Uma discussao muito mais deta-
lhada sobre como o conceito de projetos é implementado pode ser encontrada
nas referencias [19] e [20].

Workflows podem ser implementados em diversos ambientes distintos. A prin-
cipio, grids parecem a opc¢ao mais natural. Proporcionam sélidos conjuntos
de comandos e interfaces de programacao (API). Um portal web de segunda
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Fig. 3. Diagrama de uso das componentes principais, implementadas como web
services, que foram usadas no VLab.

geracao pode ser interfaceado com o grid para prover interface com o usuario.
Transferéncias de arquivos e execucao remota dos programas podem ser feitas
usando-se linguagens de script avangadas. Contudo, APIs de grids sao com-
plicadas, o que entrava o desenvolvimento. A instalagdo, manutencao e ad-
ministracao de grids onera muito as equipes de suporte. Por essa razao, o uso
de grids foi preterido em favor de uma arquitetura orientada a servigos para
implementar o sistema descrito nas referencias [19] e [20] (VLab). Como as
operacoes de controle do workflow representam uma parcela insignificante da
carga de trabalho, estas podem ser centralizadas em um tnico web server.
Um cédigo base para este web service ja conta com uma biblioteca de classes
para manejar as execucoes remotas e as transferéncias de arquivos implicadas.
Dessa forma, desenvolver um novo workflow importa em uma quantidade de
trabalho semelhante a desenvolver uma classe em java para as operagoes de
controle.

A implementacao do conceito de projetos é viabilizada pela adocao do di-
agrama de uso para a SOA visto na figura 3, no qual aparecem apenas as
componentes principais. As referencias [19] e [20] mostram uma versao mais
detalhada deste diagrama. O web service rotulado “executor de projetos” é
responsavel pelo controle da execugao e monitoramento do workflow. Um con-
junto de portlets, referido como “administrador de projetos” é responsavel
pelo manejo da interface com o usuario. Adicionalmente, cada um dos re-
cursos computacionais que aparece na porcao inferior da figura 3 roda um
web service chamado de “executor de tarefas”, responsavel pela interface do
recurso com o resto do sistema.



iii) Prover suporte a atividade colaborativa, para que grupos de usudrios pos-
sam compartilhar as tarefas de monitoramento e andlise de resultados. iv)
Prover uma diversidade de ferramentas de analise, visualizacao, etc..., dentro
de uma abstracao consistente de um ambiente integrado.

O problema (b) exige que o sistema satisfaca aos requerimentos: i) Suporte
para computacoes distribuidas. Como visto na figura 2, a combina¢ao de uma
abordagem de computacao paralela com computagao concorrente em ambi-
ente distribuido (linha vermelha) é economicamente muito mais efetiva do
que uma abordagem puramente paralela. O uso de computacao distribuida,
entretanto, deve ser feito de forma transparente, provendo ao usuario a abstra-
¢ao de um sistema centralizado para atender ao requerimento (ii) do problema
(a). ii) O sistema deve ser tolerante & falhas, de forma que ocorréncias pro-
saicas, como um lapso no fornecimento de energia provocando a queda de
um servidor importante, por exemplo, nao coloquem a perder um estudo de
véarios meses. iii) Scheduling otimizado: O scheduling de tarefas tem de ser
otimizado [21] de forma que o desempenho real do sistema se aproxime o
maximo possivel da linha vermelha da figura 2, mantendo-se acima da me-
lhor estratégia de colocacao de tarefas em ambiente paralelo. O sistema deve
ainda ser capaz de facultar ao usuario a escolha entre um scheduling orientado
para o menor tempo de retorno dos resultados finais, menor custo, ou uma
combinagao desses objetivos.

4.2 Facilidade comunitdria

Uma vez que o sistema satisfaca aos requisitos como habilitador de ciéncia,
é necessario acrescentar muito pouco para habilitd-lo como uma facilidade
comunitaria [6]: i) O sistema deve ficar disponivel para todos os membros
da comunidade. Isso implica a necessidade um sistema de contas de acesso
para multiplos usuarios. Também exige a padronizacao do método de acesso,
o que é obtido pelo uso de tecnologias web. ii) Deve prover um conjunto de
ferramentas adequadas as necessidades dessa comunidade.

4.8  Mediador de organizacao virtual

Para atender a esta finalidade, o sistema deve [6]: i) Ser acessivel de qual-
quer parte do mundo. ii) Contar com um robusto suporte para trabalhos em
colaboracao. Este suporte deve permitir acesso compartilhado aos arquivos e
tarefas que compoem os calculos de varredura de parametros. Deve também
incluir ferramentas de visualizacao e anélise de dados que proporcionem visao
sincronizada dos dados. Adicionalmente, deve preferencialmente trabalhar em
conjunto com aplicativos de teleconferéncia.
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Tanto o papel de mediador de organizagao virtual quanto o de facilidade co-
munitdaria, requerem adicionalmente que tal sistema seja facilmente extensivel
e adaptavel a novos problemas.

5 Proéximos passos

O sistema VLab [19,20] foi projetado para executar workflows de algumas
centenas de tarefas. O estudo de ligas e solucgoes sélidas gera um numero de
tarefas em escala muito maior, o que exige a agregacao de performance de
um nuimero de recursos computacionais também muito maior. O manejo de
workflows dessa natureza exige facilidades de escalabilidade dinamica e niveis
de confiabilidade ainda ausentes no VLab. Para atingir essas metas e permitir
uma estrutura extensivel e adaptavel é necessario empregar novos conceitos.
Uma possibilidade promissora ¢ importar conceitos da computagao em nuvens
(cloud computing). Uma estrutura proposta para atender a essas necessidades,
e radicalmente diferente daquela das referéncias [19] e [20] pode ser vista na
figura 4.

Nao se espera que os fatores economicos favorecam a criacao de nuvens de
recursos a curto prazo. Isso pode ser viabilizado a longo prazo mediante imple-
mentacao de uma organizacao virtual, em que os participantes contribuem com
recursos computacionais para a nuvem. Embora a criagao de nuvens auténticas
seja inviavel no curto prazo, ainda podemos usar muitos conceitos da com-
putacao em nuvem como principio de projeto para garantir que a disponibi-
lizacao destes recursos seja efetuada facilmente. Somente servigos de controle
do sistema, como metadados e registro tem localizagoes pré-determinadas.
Os demais servigos sao localizados sob demanda mediante um servico de bro-
ker do tipo publica/assina (publish/subscribe). Outro aperfeicoamento crucial
é a incorporacao de meta-schedulers hierarquicos para viabilizar escalabili-
dade para milhares de tarefas. Adicionalmente é necessario introduzir o uso
de repositérios para facilitar o arquivamento e re-uso de resultados gerados
anteriormente, pseudo-potenciais, etc ...

6 Sumario

Neste artigo discutiu-se que estudos estado da arte, em muitas dreas, envolvem
extensiva amostragem de parametros. Quando estas amostragens geram sub-
problemas desacoplados, os paradigmas de desenvolvimento tradicionais, basea-
dos no modelo de computador de programa armazenado, se mostram inade-
quados. Esses estudos requerem a execucao independente de muitas tarefas.
Conclui-se que, para abordar adequadamente esse tipo de problemas, devemos
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Fig. 4. Diagrama de visao de uso da nova SOA proposta para proporcionar execuc¢ao
de workflows compostos por milhares de tarefas. Neste caso, énfase especial é dada
aos aspectos de escalabilidade e tolerancia a falhas.

estender os conceitos de fisica computacional, englobando codificagao de work-
flows como parte integral da solugao do problema. Sistemas em infraestrutura
cibernética capazes de resolver esses problemas devem atender aos requerimen-
tos minimos de agragacao de capacidade computacional, controle automatico
de execucao de workflows e confiabilidade. Se o sistema for destinado ao uso
como facilidade comunitaria, devemos adicionar diversidade de ferramentas,
disponibilidade e usabilidade. A existéncia de uma biblioteca de classes para
facilitar o desenvolvimento de novos workflows é muito conveniente embora
nao seja estritamente necessaria. O atendimento desses requerimentos resul-
tou em um sistema pioneiro, VLab, cuja descricao foi revisada.

Novos requerimentos foram estabelecidos para sistemas futuros, capazes de
manejar um nimero de tarefas duas ou mais ordens de grandeza maior: Es-
calabilidade dinamica mediante agregacao de capacidade computacional sob
demanda e scheduling otimizado. Propoe-se usar conceitos de computagao
em nuvens como forma de atender esses requerimentos. Propoe-se também a
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formacao de organizagoes virtuais como forma de disponibilizar recursos com-
putacionais suficientes para a criagao de nuvens auténticas.
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