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Introduccion

Las ciencias de la vida han alcanzado un rapido desarrollo en los ultimos afios.
Este acelerado desarrollo no hubiera sido posible sin la vinculacion a las cien-
cias de la computacion, naciendo asi nuevas ramas de corte multidisciplinario
como la Quimioinformatica y Neuroinformatica, entre otras.

Con el surgimiento del proyecto genoma humano, la Biologia y la Informética
se unieron dando nacimiento a una nueva rama del conocimiento denominada
Bioinformética (1).

Los proyectos genoma han generado una desmesurada cantidad de informa-
cién que se hace imposible procesar de forma manual, por lo que el uso de sis-
temas de bases de datos, algoritmos de mineria de datos, inteligencia artificial,
entre otros, han sido determinantes para el procesamiento y entendimiento de
los sistemas biologicos.

En todas estas areas del saber se encuentran problemas de costos compu-
tacionales, ya sea por lo complejo de los algoritmos a utilizar, por el volumen de
datos a procesar o por ambos.

Para enfrentar estos problemas de gran demanda de cOmputo existen dos
tendencias a nivel mundial. Existen mercados en el area de hardware en el
mundo que desarrollan microprocesadores cada vez mas rapidos y potentes
pero a precios muy altos, los cuales hacen del paralelismo transparente; un
ejemplo de lo anteriormente expuesto es el microprocesador Xeon que funcio-
na como si constara de dos microprocesadores virtuales, por lo que puede divi-
dir el trabajo en procesos que se pueden planificar y ejecutar de forma inde-
pendiente y el microprocesador Itanium que puede ejecutar simultineamente
diferentes instrucciones de un programa. La otra direccion es la de conexion de
varios computadores en red, no necesariamente ubicados en el mismo lugar y
gue cooperan para resolver un problema comun.

En esta direccién se destacan los Sistemas de Computacion Paralelos (SP) y
Distribuidos (SD), una via de soluciébn mas asequible al brindar alta potencia de
calculo sin necesidad de invertir grandes sumas de dinero. Esto ha llevado a
gue instituciones u organizaciones creen su propia infraestructura de compu-
tacion distribuida.

En la rama de la Bioinformatica se realizan muchas simulaciones de procesos
quimicos como acoplamientos moleculares o reacciones quimicas. Uno de los
paquetes informaticos que permite realizar estas tareas es el GROMACS. La
complejidad de los algoritmos contenidos dentro del paquete de software hace
gue las corridas del mismo sean costosas desde el punto de vista computacio-
nal. Basta sefalar que para simular 10 nano segundos de un proceso de aco-
plamiento entre dos moléculas se pueden requerir dias de calculo. Si a esto le
sumamos que en ocasiones es necesario simular estos procesos de acopla-
miento para diferentes complejos moleculares podra entenderse que el proble-
ma se hace mas costoso aun.

Sistemas distribuidos

Existen varios conceptos en el mundo de sistemas distribuidos, entre los que
se destacan:
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e Un Sistema Distribuido no es mas que una coleccién de computadoras inde-
pendientes que aparentan ser para el usuario del sistema una Unica compu-
tadora. (2)

e Sistemas cuyos componentes hardware y software, que estan en ordenadores
conectados en red, se comunican Yy coordinan sus acciones mediante el paso
de mensajes, para el logro de un objetivo. Se establece la comunicacion me-
diante un protocolo prefijado por un esquema cliente-servidor. (3)

Hay dos aspectos importantes que un sistema debe cumplir para que sea dis-
tribuido, uno esta relacionado con el hardware, pues las maquinas deben ser
auténomas, y el otro, esta relacionado con el software: para los usuarios, el
sistema deberéa ser una Unica computadora.

Aunque en la actualidad no se ha establecido un acuerdo, muchos autores
plantean que entre los Sistemas Distribuidos se encuentran los Sistemas de
Computo en Paralelo (SP) y los Sistemas de Cémputo Distribuido (SD).

Los SD se caracterizan por presentar un grupo de elementos: unidad compu-
tacional que puede ser un proceso, un procesador, un switch, entre otros. Estos
elementos se interconectan a través de una red de comunicacion, cooperan
entre si con el propdsito de resolver una tarea comun y se comunican mediante
la recepcion y el envio de mensajes actuando de forma espontanea y “auténo-
ma” (4). En estos sistemas es comun encontrarse un servidor que monitorea
los servicios para llevar a cabo todo el proceso, por lo que el modelo del siste-
ma responde a un Modelo Cliente-Servidor.

Los SP interconectan un grupo de elementos que se comunican para tarea; a
diferencia a diferencia de los SD, tienen como principio dividir las aplicaciones
en subtareas que son resueltas concurrentemente. Para aplicar el principio de
la Computacién Paralela se debe pensar en cémputos muy largos, con el re-
guerimiento de ser posible dividirlos en subtareas que puedan procesarse de
forma independiente.

Aunque ambos estan concebidos para fortalecer la capacidad de calculo en
una red de computadoras, si se tiene en cuenta que el objetivo de los SP es
alcanzar el maximo speedup en la solucién de un problema, seguramente, mu-
chas organizaciones se inclinarian por esta alternativa, sin embargo, puede ser
compleja su aplicacién. Entre otros aspectos, para aplicar los SP, se necesita
comprender completamente el algoritmo secuencial que da solucion al proble-
ma para poderlo dividir en subtareas totalmente independientes, y se requieren
formas de coordinar los accesos a recursos compartidos, por ejemplo, MPI
(Message Passing Information), que coordina los accesos mediante el paso de
mensajes.

Otro de los aspectos a tener en cuenta, es que en estos sistemas no es fre-
cuente que el numero de procesadores o la forma de interconexiébn cambie en
el transcurso del tiempo, por lo menos durante la ejecucién, ademas, los ele-
mentos en la red de interconexion deben estar separados por pequefias distan-
cias.

Por otro, si se piensa en un SD, el programador no debera conocer los codigos
del programa secuencial que se quiere compartir, a diferencia de los SP, para
reducir los tiempos de célculos. Su principio es ejecutar en los clientes las
mismas instrucciones con diferentes datos aprovechando los recursos existen-
tes.
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Aungue no suelen ser los SD completamente rapidos, sus elementos estan di-
seflados para actuar de forma independiente, por lo que si falla uno, no implica
que falle el sistema completo, estos pueden estar separados por centenares de
metros o kildbmetros.
Los SD permiten ademas, la aparicion de recursos o su desaparicion, incluso
en tiempo de ejecucion. Las instrucciones se pueden ejecutar en arquitecturas
heterogéneas, y se admiten varias aplicaciones a la vez. Dentro de estos sis-
temas los Sistemas de Computacion Grid, los cuales tienen como principio no
solo la comparticion de datos sino de otros recursos como: Computadoras, Re-
des e Instrumentos. En estos sistemas la seguridad es requerimiento basico
para su funcionamiento. (5)
Ventajas de los Sistemas Distribuidos
e Buena relacién costo beneficio: en la actualidad es comdn encontrarse proce-
sadores que ejecuten un gran namero de instrucciones, en consecuencia el
precio de estos es elevado. Los SD ejecutan de igual modo un grupo de ins-
trucciones y su precio lo hace mas asequible.
e Velocidad: con la aplicacion de los sistemas distribuidos se logra mayor velo-
cidad que con un Unico computador.
¢ Independencia de fallo de recursos: el fracaso de algun recurso légico o fisico
no implica que se destruya el sistema.
e Fiabilidad o confiabilidad: después de la ocurrencia de algun fallo, el sistema
debe proporcionar los medios para reconfigurarlo o debe reasignar la tarea.
e Distribucion inherente: un grupo de personas ubicadas en lugares diferentes
trabajan juntas para realizar una tarea comun.
¢ Comparticién de datos: permiten el acceso de varios usuarios a datos comu-
nes, como servidores de bases de datos, servidores de computo, virtualizacio-
nes, entre otros.
e Comparticién de dispositivos: permite a muchos usuarios compartir costosos
periféricos como impresoras, dispositivos de almacenamiento, entre otros.
¢ Flexibilidad y extensibilidad: los SD son capaces de crecimiento incremental y
proporcionan la extensién o modificacién. Se adaptan a un ambiente cambiante
sin desestabilizar sus operaciones.

Desventajas de los sistemas distribuidos

Uno de los problemas esté relacionado con el software: aunque los SD estan
tomando gran fuerza, no se tiene mucha experiencia en su disefo, implemen-
tacion y su uso. Es dificil aun dar respuestas a preguntas como: ¢qué sistema
operativo es el mas adecuado?, ¢,qué lenguaje de programaciéon usar?, ¢ cuales
aplicaciones son apropiadas para el sistema?, ¢cuanto deberian conocer los
usuarios sobre la distribucion?

El segundo problema esta relacionado con la red de comunicacion, se pueden
perder mensajes. Con el objetivo de recuperarlos el sistema debera incluir
software especiales y la red puede llegar a cargarse, cuando esto sucede debe
ser reemplazada o una segunda red debe ser agregada. Una vez que el siste-
ma dependa de la red, su saturacion puede negar muchas ventajas a lograr
para lo cual el sistema distribuido fue concebido.

Finalmente el intercambio de datos puede convertirse en un problema sino se
trabaja bien con la seguridad ya que las personas pueden acceder a informa-
cion sensible.
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Aplicacién de los Sistemas Distribuidos en la Bioinformatica

La Bioinformatica utiliza las tecnologias de la informacioén para captar, organi-
zar, analizar y distribuir informaciones biolégicas con el objetivo de responder
preguntas complejas en Biologia. Es el resultado de la convergencia de la in-
formatica con la Bioiquimica, la Genética, la Biologia molecular, entre otras,
posibilitandoles valorar de manera integrada los datos que aceleran cada ves
mas los procesos de investigacion.(6)

El uso de las computadoras para resolver cuestiones biolégicas comenz6 con
el desarrollo de algoritmos y su aplicacion al estudio de las interacciones de los
procesos biologicos y las relaciones filogenéticas entre diferentes organismos.
En los dltimos afios, el incremento de la cantidad de secuencias disponibles de
proteinas, de ADN, entre otras, la alta demanda de computo, y la complejidad
de las técnicas que emplean dichas computadoras para la adquisicion y el ana-
lisis de los datos conlleva al uso de los SP y SD con el objetivo de procesar de
forma més eficiente las informaciones bioldgicas.

GROMACS

El paquete de software GROMACS permite la simulacién de procesos quimicos
como acoplamientos moleculares o reacciones quimicas con la finalidad de
determinar sus energias de asociacion estadisticas y la obtencion de la o las
estructuras mas favorecidas energéticamente en todo el espacio considera-
do(7).

GROMACS contiene todos los algoritmos que puede tener una aplicacion mo-
derna de dinamica molecular, conteniendo caracteristicas que lo distinguen de
la competencia:

e Proporciona un rendimiento muy alto en comparacion con todos los demas
programas. En su cédigo presenta una gran cantidad de optimizaciones algo-
ritmicas, que en tiempo de compilacién son adoptadas para su arquitectura.
Esto da como resultado un rendimiento excepcional en estaciones de trabajo
de PC de bajo costo.

¢ Contiene topologias y archivos de parametros escritos en forma de texto sin ci-
frar.

e A medida que la simulacion se esta llevando a cabo, GROMACS continuamen-
te dird que tan lejos se ha llegad, y a que fecha y hora debe de terminarse.

¢ Tanto los archivos de entrada para la ejecucién y las trayectorias son indepen-
dientes del hardware y pueden ser leidos por cualquier version de GROMACS.

e Puede escribir las coordenadas utilizando la compresién con pérdida, lo que
proporciona una forma muy compacta de almacenamiento de datos de la tra-
yectoria. La exactitud puede ser seleccionada por el usuario.

¢ Contiene una amplia seleccién de herramientas flexibles para el analisis de la
trayectoria, no se tendra que escribir ningun codigo para realizarlos analisis de
rutina.

e Contiene varios algoritmos que permiten reducir el tiempo de los intervalos en
las simulaciones y asi mejorar aiin mas el rendimiento.

e Es un paquete de software libre, disponible bajo la licencia Publica general
(General Public License, GNU).

Conclusiones:
Los sistemas distribuidos constituyen actualmente la solucion a los problemas
de los costos computacionales, pues permite distribuir tareas y utilizar, entre
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otras cosas, paquetes de software para diferentes tareas como las simulacio-
nes y optimizar su uso. GROMACS requiere de soluciones informaticas optimi-
zadas que faciliten el trabajo con grandes volumenes de informacion mientras
se realizan simulaciones como acoplamientos moleculares o reacciones quimi-

cas
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