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Abstract. Le tecnologie del calcolo distribuito, quali la Grid e piu recentemente anche il Cloud Computing, hanno

dimostrato vantaggi non solo in termini economici, ma soprattutto dal punto di vista della promozione di collabo-

razioni e dello scambio scientifico fra le varie comunita di ricerca. Questi paradigmi di calcolo e di accesso ai dati

hanno dato un grande impulso alla ricerca producendo importanti risultati in brevissimo tempo. Rete ad alta velocita
e certificati x509 sono gli elementi essenziali per I’accesso all’infrastruttura Grid italiana, gestita dall’Italian Grid

Infrastructure (IGI), e completamente interconnessa con quella Europea EGI. E quindi nata una collaborazione, de-
nominata DUCK (Distributed Unified Computing for Knowledge), per lo svolgimento di attivita di ricerca e sviluppo

nel campo dei servizi e delle infrastrutture di Grid/Cloud, aperta agli istituti e alle comunita scientifiche esistenti sul

territorio della regione Emilia Romagna.

1. Introduzione

Le tecnologie del calcolo distribuito, quali la
Grid [1] e piu recentemente anche il Cloud
Computing [7], hanno dimostrato vantaggi
non solo in termini economici, ma soprattut-
to dal punto di vista della promozione di col-
laborazioni e dello scambio scientifico fra co-
munita diverse. La grande quantita di dati pro-
dotti dalla ricerca nei campi della Fisica del-
le Alte Energie, astronomia e astrofisica, bio-
logia, medicina molecolare, fisica della terra,
climatologia, oceanografia, ecc., pone in mo-
do sempre piu urgente la necessita di razio-
nalizzare la memorizzazione di questi dati e
la loro condivisione da parte delle comunita
scientifiche e tra queste ultime e le realta isti-
tuzionali presenti sul territorio. Questi para-
digmi di calcolo e di accesso ai dati hanno da-
to un grande impulso alla ricerca, producendo
importanti risultati in brevissimo tempo. Inol-
tre I’emergere di nuove aree di interesse, qua-
li la meta-genomica, sta suggerendo che I’in-
tegrazione fra discipline differenti puo contri-

buire ad affrontare problemi ancora senza ri-
sposta. E altresi evidente che la condivisio-
ne di middleware e infrastrutture comuni sti-
mola iniziative scientifiche multi-disciplinari,
permette il trasferimento di tecnologie all’a-
vanguardia da un campo all’altro, consenten-
do la condivisione delle innovazioni, 1’abbas-
samento dei costi dello sviluppo e favorisce i-
noltre 1’eliminazione di duplicazioni.

Le iniziative sul calcolo distribuito europe-
e e internazionali sono state e sono tuttora so-
stenute nell’ambito del 6° (DataGRID [8], Da-
taTAG [9]) e poi 7° programma quadro euro-
peo (EGEE [10], EGI [11], PRACE [13]), da
vari progetti nazionali (GRid-IT, FIRB, PON)
e regionali; inoltre il Ministero dell’Universi-
ta e della Ricerca ha inserito Grid fra le piat-
taforme abilitanti e sostiene il consolidamen-
to della Grid Italiana, IGI (Italian Grid Infra-
structure) [3]. Queste iniziative hanno coin-
volto gruppi di varie comunita scientifiche e
molti di questi sono operanti in Emilia Roma-
gna. E emersa quindi ’esigenza di estendere
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le nuove tecnologie per il calcolo distribuito
in modo piu capillare nel territorio della Re-
gione, consolidando I’attuale coordinamen-
to in atto, coinvolgendo altre entita nel pano-
rama dell’universita e della ricerca, al fine di
sviluppare nuovi scenari applicativi da esten-
dere a diversi settori quali ad esempio la sani-
ta e la pubblica amministrazione.

Rete ad alta velocita e certificati x509 sono
gli elementi essenziali per 1’accesso all’infra-
struttura Grid italiana, gestita dall’Italian Grid
Infrastructure (IGI), e completamente inter-
connessa con I’Europea EGI. Gli enti, Uni-
versita e istituti cui queste comunita afferisco-
no hanno I’indubbio vantaggio di essere col-
legate mediante la rete ad alta velocita forni-
ta dal GARR e possono inoltre usufruire di u-
na serie di servizi base grazie all’appartenen-
za alla federazione di identita IDEM. Gli en-
ti che fanno parte di questa federazione hanno
quindi a disposizione sistemi di Autenticazio-
ne e autorizzazione comuni con la possibilita
di richiedere certificati di tipo x509 rilasciati
da TERENA e validi per ’utilizzo nell’infra-
struttura di Grid italiana ed europea.

E quindi nata DUCK (Distributed Unified
Computing for Knowledge) [2], una collabo-
razione per lo svolgimento di attivita di ricer-
ca e sviluppo nel campo dei servizi e delle in-
frastrutture di Grid/Cloud finalizzate al po-
tenziamento e alla maggiore funzionalita del-
le infrastrutture e dei servizi esistenti nell’am-
bito della Regione Emilia Romagna, nonché
alla partecipazione, attraverso 1’integrazione
delle proprie risorse computazionali e di dati,
al consolidamento ed all’espansione dell’in-
frastruttura al servizio di altre componenti
della regione e aziende private.

Le organizzazioni che partecipano alla col-
laborazione sono:

- Istituto Nazionale di Fisica Nucleare (CNAF
e Sezione di Bologna);

- Istituto Nazionale di Geofisica e Vulcanolo-
gia (Sezione di Bologna);

- Centro EuroMediterraneo per i Cambiamen-

ti Climatici;

- Centro Interdipartimentale di Ricerca sul Can-
cro “Giorgio Prodi” (Universita di Bologna);
- Biocomputing Group, Dipartimento di Bio-
logia Evoluzionistica Sperimentale dell’U-

niversita di Bologna;

- CeIRG Centro Interdipartimentale di Ricer-
che Genomiche dell’Universita di Modena e
Reggio Emilia;

- Area della Ricerca del CNR di Bologna

(CNR/INAF);

Dipartimento di Fisica dell’Universita di

Ferrara;

Dipartimento di Fisica dell’Universita di

Bologna;

Dipartimento di Fisica dell’Universita di
Parma;

Dipartimento di Scienze dell’Informazione
dell’Universita di Bologna.

2. Le attivita e Pinfrastruttura di calcolo

La partecipazione alla collaborazione avviene

utilizzando le strutture di ricerca fornite dalle

organizzazioni partecipanti e inserite nell’In-
frastruttura Grid Italiana. Le proposte di pro-
getti o piani di lavoro collaborativo conten-

gono le specifiche attivita da svolgere, gli o-

biettivi da realizzare, 1 termini e le condizio-

ni di svolgimento, le risorse umane e strumen-
tali da impiegare e messe a disposizione dalle
parti, la definizione degli oneri finanziari re-
lativi alle singole attivita tecnico-scientifiche

e delle loro modalita di erogazione, il regime

dei risultati scientifici e la disciplina dei diritti

di proprieta intellettuale applicabile.

Nell’ambito di questa collaborazione, sono

svolte attivita finalizzate a:

- consolidare, rafforzare ed espandere 1’infra-
struttura di calcolo regionale, partecipando
ai bandi della Regione, a bandi MIUR ¢ a
quelli europei con progetti comuni;

- espandere gli scenari applicativi ad altri set-
tori della ricerca, della sanita e della P.A. per
sviluppare nuove applicazioni che traggano
vantaggio dall’uso delle tecnologie del cal-
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colo distribuito;

- condividere, diffondere e pubblicizzare le
conoscenze ¢ le tecnologie nel campo del
calcolo distribuito, quali Grid e Cloud;

- promuovere il trasferimento tecnologico;

- ottimizzare attraverso un efficace coordina-
mento la gestione della infrastruttura ed e-
volverla secondo gli standard nazionali ed
europei;

- promuovere 1’organizzazione di convegni,
seminari, scuole, gruppi di lavoro interdi-
sciplinari per 1’uso dell’infrastruttura Grid/
Cloud.

A supporto delle attivita di DUCK, sono sta-

ti realizzati un sito web [2] e un’infrastrut-

tura composta dalle strutture di ricerca del-
le organizzazioni partecipanti, illustrata in fi-

gura 1 (in viola i centri di calcolo in via di

certificazione).

Le risorse di calcolo e storage a disposizione,

utilizzabili in maniera opportunistica per le

diverse attivita della collaborazione, ammon-

tano rispettivamente a circa 1300 core e 150

TB di spazio disco.

L’infrastruttura prevede inoltre una serie

di servizi Grid di alto livello opportunamente

configurati e completamente integrati nell’in-

frastruttura di calcolo italiana ed europea. In
particolare, ¢ stata creata una Virtual Organi-
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zation (comput-er.it), abilitata nei diversi cen-
tri di calcolo, nella quale confluiscono le per-
sone che partecipano alle diverse attivita. I-
noltre, sono stati configurati un catalogo dei
dati (LFC) e un pool WMS per la sottomissio-
ne dei job.

L’interfacciamento, il supporto agli uten-
ti e agli amministratori dei siti Grid locali, i
sistemi di monitoring e accounting utilizzati
dalla collaborazione e i servizi di alto livel-
lo sono gestiti dal nascente consorzio IGI (Ita-
lian Grid Infrastructure), nell’ambito delle at-
tivita di supporto e controllo dell’infrastruttu-
ra Grid italiana. Il personale di IGI inoltre col-
labora con i ricercatori degli altri istituti per
analizzare le applicazioni proposte ed indivi-
duare gli scenari pit opportuni per una loro e-
secuzione in ambiente Grid.

3. Un esempio di applicazione

A titolo di esempio si riporta 1’esperienza re-
alizzata nel campo della chimica computazio-
nale, con un lavoro dedicato allo studio del-
la dinamica di una membrana lipidica, in un
sistema grande e complesso formato da 5783
molecole fra lipidi, molecole d’ acqua e ioni,
sotto 1” effetto di un campo elettrico (in parti-
colare vengono studiate due intensita di cam-
po elettrico diverse) [3, 4]. L’applicazione si
basa sul Modelling
Molecolare, che
comprende tutti 1
metodi teorici e le
tecniche compu-
tazionali utilizzate
per rappresentare
o simulare il com-
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Fig. 1 L’infrastruttura Grid a supporto delle attivita della collaborazione

portamento  del-
le molecole. I pro-
grammi di chimi-
ca computaziona-
le permettono agli
studiosi di genera-
re dati molecola-
ri quali le geome-
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Fig. 2 L’infrastruttura Grid italiana gestita dal consorzio IGI
(Italian Grid Infrastructure)

trie (lunghezze di legame, angoli di legame ¢
angoli di torsione), le energie (calori di for-
mazione, energie di attivazione, etc.), le pro-
prieta elettroniche (momenti, cariche, poten-
ziali di ionizzazione, affinita elettroniche), le
proprieta spettroscopiche (modi vibrazionali,
chemical shifts) e le cosiddette bulk proper-
ties (volumi, aree di superfici, diffusione, vi-
scosita etc.).

Tanto pit numerose sono le risorse di cal-
colo a disposizione in termini di CPU e co-
re, tanto piu ¢ possibile, attraverso software
debitamente adattati, studiare sistemi sempre
piu complessi con un elevato numero di atomi
(centinaia-migliaia): sperimentalmente ¢ sta-
to misurato che 1’esecuzione in Grid di una si-
mulazione di 35.000 atomi impiega su 8§ co-
re 41 giorni. La stessa operazione, eseguita su
32 core, impiega diciotto giorni. Per ottimiz-
zare I’impiego delle risorse disponibili in Grid
¢ stato deciso di suddividere questi run in N
sotto-task MPI tra loro indipendenti: in que-
sto modo si ¢ arrivati a tempi decisamente piu

contenuti, arrivando fino a solo giorno (ovvia-
mente questi risultati dipendono tra 1’altro dal
carico complessivo delle risorse Grid e non
sono quindi completamente prevedibili se si
adotta I’approccio di fare un uso opportunisti-
co delle risorse libere).

Le simulazioni di Dinamica Molecola-
re sono state realizzate usando NAMD v2.8,
un programma di dinamica molecolare nelle
versioni compilate per MPI e GPU-CUDA. I
risultati di questo lavoro suggeriscono che si
possa provocare la translocazione di pochi li-
pidi attraverso 1’utilizzo di uno strumento ma-
croscopico: 1’ accensione e lo spegnimento
programmato di un campo elettrico.

4. Conclusioni

Il paradigma di calcolo Grid e le recenti at-
tivita nate in ambito europeo ed italiano per
garantire la sostenibilita di una infrastruttura
Grid nazionale ed europea hanno raggiunto la
maturita e la stabilita necessaria per aprire tale
infrastruttura e i suoi servizi a comunita scien-
tifiche che fino ad ora non ne avevano usufru-
ito. La collaborazione DUCK ¢ riuscita a rag-
giungere diverse comunita scientifiche e a co-
ordinarne il lavoro di porting delle applicazio-
ni in ambiente Grid, dimostrando i diversi be-
nefici che si possono ottenere grazie all’uso di
queste tecnologie. I risultati di questa collabo-
razione, nata nel Maggio 2010, sono stati pre-
sentati in un workshop tenutosi nel Novembre
2010 [16] e con il quale la collaborazione si ¢
presentata alle istituzioni regionali.

La collaborazione e i suoi risultati sono sta-
ti presentati pubblicamente in conferenze ed
articoli, sia a livello nazionale che internazio-
nale, tra cui si segnala la partecipazione all’E-
GI User Forum 2010 [12] nei quali sono sta-
ti presentate le applicazioni portate in Grid e i
benefici ottenuti utilizzando 1’ infrastruttura.
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