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1. INTRODUZIONE
(finalità e contenuto del documento)

In questo documento si propone una strategia per la realizzazione dell’interoperabilità delle risorse di calcolo, storage e servizi Grid dei quattro progetti finanziati tramite l’Avviso 1575/2004: CRESCO-ENEA, CYBERSAR-Consorzio Cosmolab, PI2S2-Consorzio Cometa, SCOPE-Univ. di Napoli Federico II. Il raggiungimento di tale obiettivo, che si realizzerà attraverso l’adozione di uno standard comune di comunicazione e di servizi di base comuni, dovrà prevedere anche l’interoperabilità e la facile integrazione con le altre infrastrutture di calcolo distribuito nazionali ed internazionali basate sulla tecnologia Grid, nella consapevolezza che il successo di un’infrastruttura risiede nella sua capacità di interoperare con molte Grid che adottano standard diversi.

Il documento ha un taglio operativo e si propone di definire i servizi strettamente necessari a garantire l’integrazione ed alcune linee guida.

Resta inteso che i quattro progetti restano aperti a considerare nel futuro le evoluzioni della tecnologia, adeguando opportunamente le scelte strategiche qui presentate, in considerazione anche del contesto internazionale e dell’apertura verso comunità diverse da quelle accademico-scientifiche (ad esempio quelle imprenditoriali ma non solo). 

2. PREESISTENZE

(siti, connettività, infrastruttura Grid, hardware, middleware, applicazioni)

2.1 Progetto CRESCO
Il Progetto  CRESCO - Centro Computazionale di RicErca sui Sistemi COmplessi ha come obiettivo la realizzazione, presso il Centro Ricerche ENEA di Portici (NA), di un importante Polo di calcolo multidisciplinare per lo studio dei sistemi complessi di natura biologica e tecnologica, collegato con facilities di elaborazione, archiviazione e visualizzazione 3D di dati ubicate presso i Centri ENEA di Brindisi e Trisaia (MT).
Sul versante infrastrutturale il Progetto prevede la realizzazione di una piattaforma di calcolo di assoluta eccellenza in grado di erogare una potenza dell’ordine di 20  TeraFlops, corredata di una nuova classe di funzionalità GRID innovative. 

Sul piano delle applicazioni e dei contenuti scientifici, il Centro si focalizza sui seguenti ambiti principali:

· lo studio di oggetti biologici dal punto di vista “sistemico” (in silico cell) e lo studio di sistemi naturali (comunità animali e sociali) secondo il paradigma dei sistemi complessi;

· lo studio di sistemi tecnologici complessi e delle loro mutue interazioni, e la realizzazione di opportuni strumenti per il modelling, la simulazione e il controllo;

· l’implementazione di soluzioni innovative in tema di architetture di sistemi di calcolo e di GRID computing per le attività di R&S di punta dell’ENEA che richiedano l’utilizzo di risorse computazionali estremamente importanti.

Sul piano del sostegno allo sviluppo competitivo del sistema scientifico per le Regioni dell’Obiettivo 1, il Progetto prevede la creazione di fatto di una rete coordinata e cooperativa di poli di ricerca scientifica e tecnologica, in grado di competere in ambito europeo in alcune aree quali ad esempio la modellistica e simulazione di reti tecnologiche complesse. La rete sarà costituita dall’aggregazione di Centri di Ricerca ENEA in Regioni Obiettivo 1 e una molteplicità di Università con sede nelle stesse Regioni e in alcuni casi eccezionali in Regioni limitrofe.

In particolare, il progetto si articola sulle seguenti tre Linee di Attività:

I. Realizzazione del Polo di calcolo e sviluppo di nuove funzionalità di GRID Computing.

II. Sviluppo di tecnologie e modelli computazionali per la descrizione di sistemi complessi di origine biologica e di materiali innovativi.

III. Sviluppo di modelli di simulazione ed analisi delle Reti Tecnologiche complesse e delle loro interdipendenze.

Ciascuna linea di attività si articola in un certo numero di Sottoprogetti, che vedono la partecipazione delle Unità dell’Ente, di circa 15 partner esterni (coinvolti con contratti di consulenza), e/o l’attivazione di collaborazioni esterne che prevedono lo svolgimento di lavoro comune o lo scambio di esperienze.

L’azione relativa alla interoperabilità di infrastrutture GRID, con particolare riguardo a quelle relative agli altri progetti PON 1575  si inquadra nella Linea di Attività I che prevede lo sviluppo di tool innovativi per GRID e l’integrazione all’interno della GRID-ENEA della nuova infrastruttura HPC ‘’CRESCO’’. La GRID ENEA e’ basata su diversi componenti software di cui LSF è il componente che tiene sotto controllo lo stato di utilizzo delle risorse, consente una distribuzione sofisticata del carico di lavoro computazioneale tenendo conto delle politiche di utilizzo impostate. L’utilizzo di questo componente all’interno della struttura software ENEA GRID richiede lo sviluppo di componenti per l’integrazione con gli altri componenti software presenti (CITRIX, LSF, LSF Multicluster, AFS, JAVA). In particolare l’installazione all’interno della GRID ENEA è una installazione fortemente personalizzata che sfrutta il file system AFS in modo estensivo. L’evoluzione rapida del settore richiede inoltre che queste componenti di integrazione abbiano un contenuto innovativo in modo da essere il più possibile indipendenti dalle evoluzioni dei software da integrare. Pertanto è iniziata una ricerca che tende a definire degli standard di interfaccia.

La GRID ENEA è attualmente costituita da sei poli situati nei centri ENEA di Portici, Frascati, Roma (ENEA-Casaccia); Bologna; Brindisi, Matera ( ENEA-Trisaia). Come precedentemente accennato il progetto coinvolge, oltre a Porici,  i centri ENEA  di Brindisi e Trisaia (MT), dove sono collocate importanti apparecchiature come un microscopio elettronico TEM da 300 Kev di ultima generazione, e tutte le infrastrutture GRID  realizzate con il progetto PON  68  ‘’ TELEGRID ‘’ www.telegrid.enea.it . 

Le principali  componenti , che attualmente costituiscono infrastruttura  l’ENEA-GRID, sono  circa 800 CPU e 30 TByte di storage  e 6 aule per la visualizzazione 3D.

2.2 Progetto CYBERSAR
CyberSar è un progetto che ha come obiettivo principale quello di realizzare in Sardegna una nuova infrastuttura di calcolo condivisa, per supportare applicazioni computazionali innovative attraverso l'utilizzo di soluzioni tecnologie all'avanguardia. Il progetto CyberSar e' gestito dal consorzio COSMOLAB che include il CRS4 (Centro per gli Studi Avanzati, la Ricerca e lo Sviluppo in Sardegna), l'INAF (Istituto Nazionale di Astrofisica), l'INFN (Istituto Nazionale di Fisica Nucleare) l'Universita' di Cagliari, l'Universita' di Sassari, la società Nice s.r.l.  e la società Tiscali S.p.a.

Cybersar e' organizzato in poli di calcolo, dislocati geograficamente, interconnessi da una fibra ottica dedicata ed integrati tra loro da una architettura di tipo grid. I poli di calcoli interconnessi sono quelli del Crs4, dell'Istituto Nazionale di Astrofisica, dell'Istituto Nazionale di Fisica Nucleare, dell'Universita' di Cagliari e dell' Univerisita' di Sassari e Tiscali. La potenza di calcolo aggregata che sara' resa disponibile da questo progetto sara' di circa 1200 core di calcolo e circa 4 terabyte di RAM. Verranno supportate applicazioni da diffrenti ambiti di ricerca che includono l'astrofisica, le biotecnologie, la climatologia e la geofisica, la fisica delle alte energie, le scienze dei materiali, l'ingegneria strutturale ed industriale e la bioinformatica. 

La possibilita' di controllare le fibre ottiche di interconnessioni tra i poli permettera' di sperimentare nuovi paradigmi di calcolo in gradi di aggregare dinamicamente le risorse distribuite. Inoltre l'utilizzo di soluzioni grid ampiamente sperimentate ed utilizzate, permettera' di integrare le risorse del progetto con quelle di altri progetti grid simili, alla grid nazionale e a quella internazionale. 

L'infrastruttura grid realizzata da CyberSar e' basata sul middleware glite/lcg. Allo stato attuale i servizi attivi per la condivisione delle risorse sono: 

-- il VOMS per l'autenticazione e l'autorizzazione all'utilizzo delle risorse condivise. Una VO cybersar e' attualmente configurata. (https://voms.ca.infn.it:8443/voms/cybersar). Per permettere una facile accesso alla VO cybersar da parte di tutti gli utenti impeganti nel progetto, all'interno della Certification Authority INFN,  e' stata definita una Registration Authority COSMOLAB;

-- le User Interface per l'accesso alle risorse condivise sulla quale e' in fase di configurazione il framework  EnginFrame/Genius;

-- un resouce broker con top bdii per l'indicizzazione e l'allocazione delle risorse disponibili (rblb-cybr.ca.infn.it);

-- un catalogo di file (LFC) per la gestione dei dati di storage (lfc-cybr.ca.infn.it); 

-- gridice per il monitoring dell'utilizzo delle risorse (gridice-cybr.ca.infn.it);

-- SAM (Service Availibility Monitoring) (sam-cybr.ca.infn.it) per il monitoring periodico ed automatico della funzionalita' dei servizi e delle risorse. 

Attualmente, sono disponibili 28 core di calcolo ospitati da 7 Worker Node glite/lcg, installati e configurati con una Scientific Linux 4.4 a 64 bit e una storage elemente (dCache).

2.3 Progetto PI2S2
Il progetto PI2S2 (Progetto per l’Implementazione e lo Sviluppo di una e-Infrastruttura in Sicilia basata sul paradigma della Grid) e’ gestito dal Consorzio COMETA (Consorzio Multi Ente per la promozione e l’adozione di Tecnologie di calcolo Avanzato). I partner del consorzio sono:

· Consorzio S.C.I.R.E.

· Istituto Nazionale di Astrofisica (INAF)

· Istituto Nazionale di Fisica Nucleare (INFN)

· Istituto Nazionale di Geofisica e Vulcanologia (INGV)

· Università di Catania

· Università di Messina

· Università di Palermo.

Lo scopo del progetto è la realizzazione di una infrastruttura di calcolo ad alte prestazioni basata sulla tecnologia grid per applicazioni scientifiche e tecniche.

Nel corso del progetto si fará riferimento al middleware gLite, sviluppato dal progetto europeo EGEE e base della maggior parte delle infrastrutture grid in Europa. Nel corso del progetto verranno eventualmente sviluppati strumenti e servizi che estendano le funzionalita’ di gLite, in base alle richieste delle comunità coinvolte nel progetto.

L’accesso alle risorse dell’infrastruttura  avviene tramite la classica User Interface di gLite o tramite GENIUS, il portale grid sviluppato congiuntamente da INFN e NICE (https://genius.ct.infn.it/), su cui e’ anche possibile implementare interfacce dedicate per le comunità che richiederanno tale servizio. 
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Gli applicativi già sviluppati verranno supportati nell’integrazione con il middleware gLite. In questo passaggio si spera siano di utilità due ulteriori risultati del progetto:

· L’adozione di una versione del middleware che sfrutti al meglio la tecnologia a 64 bit dei nuovi processori di classe server usati nell’infrastruttura

· Il porting di porzioni non banali del middleware su piattaforma Microsoft Windows, che permette di avere Worker Node con questo sistema operativo.

Delle gare di fornitura sono già state espletate sino alla completa installazione delle apparecchiature, mentre un’ultima gara di fornitura e’ stata espletata  e si e’ in attesa dei tempi amministrativi e della consegna. Appena quest’ultima gara sara’ completata nei 6 siti saranno disponibili complessivamente 36 chassis blade contenenti 462 lame per un totale di 1848 core AMD Opteron e circa 212 TB di storage.

2.4 Progetto SCOPE
Il progetto S.Co.P.E. (Sistema Cooperativo distribuito ad alte Prestazioni per Elaborazioni scientifiche multidisciplinari) dell’Università di Napoli Federico II ha come obiettivo primario la realizzazione di un Sistema di Calcolo ad Alte Prestazioni, che operi anche secondo il paradigma GRID, orientato ad applicazioni scientifiche multidisciplinari, ed in particolare alla modellistica computazionale ed alla gestione di grosse banche dati.


Nel corso del progetto verranno utilizzati, validati, ed eventualmente migliorati ai vari livelli hardware, middleware e software, gli strumenti necessari a condurre simulazioni computazionali relative ad applicazioni di punta nei settori delle Scienze del Microcosmo, del Macrocosmo, della Vita, dei Materiali e dell’Ambiente.


L’integrazione in una modalità di accesso unitaria di un ampio insieme di risorse (librerie, unità di calcolo, banche dati, ecc.), in parte già disponibili e in parte in via di acquisizione, darà luogo ad una piattaforma di supercalcolo estremamente versatile, capace di supportare avanzamenti significativi nei vari settori.


Le funzionalità middleware della piattaforma saranno inoltre predisposte in vista di un’ulteriore livello di integrazione, che riguarderà sistemi nazionali e internazioni operanti in rete.

Gli applicativi basati su ambienti a memoria distribuita e/o memoria condivisa, già realizzati dai partecipanti in campi quali, ad esempio, la chimica-fisica di sistemi complessi o le onde elettromagnetiche, ed in parte già diffusi in codici internazionali, verranno opportunamente modificati ed integrati nella piattaforma complessiva in modo da garantire il massimo grado di generalità, trasferibilità ed interoperabilità.

La struttura risultante sarà aperta all’utilizzo su scala regionale e nazionale anche per quanto riguarda la ricerca del settore privato, in particolare nei campi strategici dell’aeronautica, della salute, delle nanotecnologie e dell’ambiente.
Le principali preesistenze di risorse di calcolo riguardano i settori scientifici Chimica-Fisica-Matematica che operano nel Campus di Monte Sant’Angelo dove è già attiva un’infrastruttura di Campus Grid,  e i poli di Ingegneria e di Medicina, tutti collegati in MAN con fibra a 2.4Gb/s.
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L’utilizzo delle risorse di calcolo e di storage, sia preesistenti in diverse sedi dell’Ateneo, sia in fase di realizzazione, è possibile attraverso i servizi grid implementati in fase prototipale. Il prototipo, già operativo, è costituito dai servizi “collective”, per il coordinamento delle risorse distribuite, e dai servizi “core” che offrono potenza di calcolo e spazio disco. I servizi attualmente operativi sono:

· UI: User inteface per l’accesso ai servizi di SCoPE;
· VOMS: Autenticazione sulla griglia ed autorizzazione all’utilizzo delle risorse;

· Resource Broker: Allocazione dei job degli utenti sulle risorse disponibili;

· WMS: Broker gLite.

· LFC: gestione semplificata dei dati distribuiti;

· GridICE: Monitoraggio del carico di lavoro delle risorse.

· MyProxy: Per il rinnovo automatico dei proxy certificate utente da parte di servizi 

· Ticket: Servizio di tiketing basato su xoops & xhelp

Il prototipo mette a disposizione delle applicazioni 11 nodi di calcolo per un totale di 48 CPU ad alte prestazioni, ed oltre 4 TByte di spazio disco per la memorizzazione dei dati.

Le risorse del prototipo sono attualmente localizzate nella sala Tier-2 ATLAS presso il Dipartimento di Scienze Fisiche nel Campus di Monte S.Angelo.
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Le nuove attrezzature, la cui gara si è conclusa nel mese di luglio, saranno dislocate in una nuova struttura dedicata attualmente in fase di costruzione che prevedibilmente sarà disponibile a febbraio-marzo 2008 .
Sito web del progetto SCoPE: http://www.scope.unina.it
3. STRATEGIA  GENERALE
(standard di comunicazione e standard di servizi)

Al fine di rendere i quattro progetti immediatamente interoperabili tra loro, e facilmente integrabili con le altre infrastrutture di calcolo distribuito nazionali ed internazionali, si propone che ognuno dei progetti allinei almeno una parte delle proprie risorse ad uno strato middleware comune, anche tramite l’utilizzo di appositi gateway laddove risultasse più conveniente per garantire le autonomie di scelte a valle dell’infrastruttura comune. In particolare si propone l’adozione di gLite, il middleware del progetto europeo EGEE, come standard comune di comunicazione e l’implementazione di servizi basati su gLite ed LCG (LHC Computing Grid). 

Allo scopo di garantire rapidamente la completa interoperabilità si individuano altresì alcuni servizi del tipo collective che ciascun progetto accetta di supportare: Resource Broker, BDII (Information Index), VOMS (Virtual Organization Membership Service), LFC Ticketing.
Si ritiene altresì indispensabile che ciascun progetto definisca una propria (almeno una) VO (Virtual Organization) che vanno amministrate mediante tools specifici come descritto in seguito al fine di autenticare ed autorizzare gli utenti dei differenti progetti secondo una comune strategia di accesso e di utilizzo delle risorse dell’infrastruttura Grid. 
Conseguentemente si propone che ciascun progetto modifichi la configurazione del middleware presente sulle risorse che intende condividere in modo da supportare tutte le altre VO ad esempio abilitando code specifiche sui CE (Computing Element) e riservando spazio disco per le singole VO sugli SE (Storage Element). In particolare, per la sottomissione dei job, si propone che ogni progetto utilizzi il proprio Resource Broker, e che ciascun TOP BDII  punti alle risorse degli altri progetti, oltre che a quelle locali.

Per quanto riguarda la gestione dei ticket, si propone che ogni VO gestisca i ticket dei propri utenti e che la comunicazione interprogetto avvenga tramite gli amministratori (ad esempio smistando la segnalazione di un utente della VO di appartenenza verso la VO coinvolta nel problema). 

Sarà utile anche l’istituzione di un servizio di accounting delle risorse e di monitoraggio globale dei servizi Grid.

Infine a sostegno del lavoro di interoperabiltà si propone di evidenziare le attività comuni trasversali ai progetti e di incentivare l’interazione tra gruppi dei diversi progetti con interessi comuni, ad esempio creando appena possibile delle VO tematiche – o inserendo quelle già esistenti - e favorendo le attività di dissemination inter ed intra progetti.

4. INTEGRAZIONE E INTEROPERABILITA’ A LIVELLO DI CONNETTIVITA’

(reti, comunicazioni)
Per la realizzazione dell’interoperabilità dell’infrastruttura Grid dei progetti dell’Avviso 1575/2004 è cruciale che la connettività (reti e comunicazioni) siano adeguate in termini di prestazioni, affidabilità, efficienza, ridondanza. Tale infrastruttura deve infatti soddisfare le richieste più avanzate, quali il “supercalcolo distribuito”, il “calcolo a richiesta”, il “calcolo data intensive”, il “calcolo collaborativo”, l’“High Performance Computing” e l“High Throughput Computing” e perciò esige una connettività di alto livello.

Da questo punto di vista e a questo scopo si ritiene essenziale il ruolo che il Consortium GARR potrà svolgere anche in futuro.

Attualmente due dei quattro progetti (SCOPE, PI2S2) dispongono già di connettività soddisfacenti per le attuali esigenze della ricerca, mentre la connettività a 622 Mb/s dell’ENEA
e di CYBERSAR (per i quali è anche previsto l’upgrade a 1 Gb/s) non è ancora ultimata e costituisce il problema più urgente da risolvere; si raccomanda pertanto di dare la massima priorità a tali realizzazioni. Tuttavia, è contestualmente indispensabile che i quattro progetti possano contare su una banda garantita, di almeno 400 Mb/s in questa fase iniziale di interoperabilità con successivo ampliamento quando sarà realizzata l’interconnessione per tutti al Gb/s e oltre, come per altro è già previsto nei progetti GARR di potenziamento della rete a 10 Gb/s (GARRX).


A medio-lungo termine (1-3 anni al massimo), si ritiene necessaria una soluzione in grado di garantire adeguate caratteristiche di disponibilità di banda, flessibilità nell’erogazione di servizi end-to-end e scalabilità futura, basata sull’utilizzazione di infrastrutture in fibra ottica dedicate (dark fiber) già acquisite o da acquisire in modalità IRU. Con il termine IRU (Indefeasible Right of Use – diritto irrevocabile di uso, paragonabile all’usufrutto) si intende il diritto di utilizzazione pluriennale di una infrastruttura in fibra ottica già esistente, tipicamente realizzata e posseduta da un operatore di telecomunicazioni. Il pagamento è anticipato ed unico (lump sum), per tutto l’arco di tempo di uso del bene.

In tale contesto si propone di realizzare un anello di fibre che interconnetta i siti relativi ai progetti CRESCO (ENEA, Campania), CYBERSAR (Sardegna, Consorzio CosmoLab), PI2S2 (Sicilia, Consorzio Cometa) e SCOPE (Campania, Università di Napoli Federico II) che utilizzando il paradigma WDM (multiplazione a Divisione di Lunghezza d’onda) consenta l’implementazione di collegamenti IP dedicati in tecnologia 10GigaEthernet per mettere a fattor comune tutte le risorse computazionali in un’unica infrastruttura di Griglia, o rendere le singole infrastrutture indipendenti mutuamente interoperabili e la remotizzazione di collegamenti fra le strutture di Storage in tecnologia FC o SCSI.

La struttura dell’anello (vedi figura), che si articola sulle direttrici Portici – Napoli – Salerno - Cosenza – Messina - Catania - Palermo - Mazara del Vallo – Cagliari – Pula – Sassari – Olbia - Civitavecchia – Roma - Napoli è costituita da tratte geografiche terrestri e marine e drop locali di collegamento. Tenendo presente la disponibilità di fibra già posata dagli operatori sul territorio, è possibile ipotizzare un insieme di tratte con fibra mista di tipo G.652 e G.655. Per le tratte marine verso la Sardegna e la Sicilia sono invece disponibili fibre ottiche di tipo G.654.

In termini di ipotesi realizzative, tutte le tratte a copertura geografica interregionale o interprovinciale saranno mutuabili dalla futura infrastruttura di GARRX. Per quanto riguarda le tratte locali, tipicamente di estensione inferiore ai 70 Km, e come tali non condizionate da problemi di amplificazione o rigenerazione intermedia saranno utilizzate tratte locali di infrastrutture MAN preesistenti o da acquisire nel contesto di operazioni di appalto ad-hoc.
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5. INTEGRAZIONE E INTEROPERABILITA’ A LIVELLO DELLA INFRASTRUTTURA GRID
(servizi Grid comuni)

Seguendo la strategia generale delineata al punto 3, si propongono le seguenti scelte di dettaglio, suddivise in servizi di base o di primo livello che sono necessari per l’integrazione/interoperabilità e servizi aggiuntivi o di secondo livello che non sono strettamente necessari ma che, se adottati, fornirebbero una visione più coerente ed unitaria delle Grid dei quattro progetti.
5.1 Servizi di base o di primo livello
a) Middleware e servizi di base (core, collective)
A monte dei servizi si pone la Certification Authority (CA) che rilascia i certificati necessari ad autenticare server ed utenti. Si richiede che tutti i partner si basino su Certification Authority ammesse dalla GridPMA. Le CA parte del sistema GridPMA si “fidano” reciprocamente l’una dell’altra e permettono la creazione di una infrastruttura di autenticazione ed autorizzazione distribuita.

Come middleware di riferimento proponiamo l’utilizzo di gLite-LCG, implementando servizi di tipo collective e core. I servizi collective previsti per ogni sito, e necessari per l’integrazione sono: VOMS, RB, BDII. I servizi core, anche essi necessari, sono: Computing Element, Worker Nodes, Storage Element ed User Interface.
b) Autenticazione / Autorizzazione (VO, VOMS)
Si propone che ognuno dei progetti disponga di un VOMS server necessario per l’autenticazione ed autorizzazione degli utenti sulle VO, in particolare ciascun VOMS server dovrà gestire la VO locale.
Il certificato di ciascun server VOMS dovrà essere accessibile da parte degli altri progetti al fine di autenticare gli utenti sulle proprie risorse.

c) Servizio Informativo BDII /Resource Broker
Si propone che ogni progetto installi un RB capace di sottomettere job sia su siti basati su LCG che gLite; in particolare si propone l’installazione dei due servizi di brokering, RB_LCG e WMS di gLite.

Ciascuno dei Resource Broker punterà ad un top BDII locale che pubblichi le informazioni provenienti dai site BDII di tutte le risorse condivise, sia quelle locali sia quelle degli altri progetti. Si propone ad esempio di pubblicare sul portale del progetto un file contenente le entry LDAP delle risorse che si intende condividere. In questo modo ogni amministratore locale potrà pubblicare sul proprio BDII le risorse di tutti i progetti e utilizzarle mediante il proprio RB locale.
Oggi si assiste ad una rapida convergenza degli standard (vedi OGSA) e dei middleware Grid su modelli service oriented architecture (SOA). Anche gLite si sta orientando verso la fornitura e l'accesso a servizi mediante Web Services (WS): è dunque auspicabile, l’integrazione del BDII  (basato su LDAP) con soluzioni maggiormente orientate ai WS (e.g. XML Data Document, Xpath, WS-Resources properties e WS-Notification).

d) Computing Element e Worker Node
Si richiede l’implementazione di CE e WN di tipo gLite o LCG, lasciando and ogni progetto l’autonomia di scegliere a seconda delle preferenze il sistema operativo e gli strumenti di gestione dei worker node (code, sistemi di monitoring, ecc). La fruibilità delle risorse di calcolo così configurate sarà garantita dall’utilizzo di UI e RB capaci di interfacciarsi sia con risorse gLite che LCG come richiesto nel punto precedente come requirement per BDII/RB.
Si propone di concordare un set di tag da pubblicare sul BDII per pubblicare informazioni sulle caratteristiche specifiche messe a disposizione dai siti dell’infrastruttura integrata e che permettano agli utenti di selezionare le risorse necessarie alle loro applicazioni trasversalmente alle diverse infrastrutture.

Per le code sui CE si propone di scegliere una strategia comune. Una prima proposta è quella di impostare 3 code per ogni progetto: Short, Medium e Long con parametri da definire in base ai feedback delle applicazioni. 

Può essere anche utile, nella fase iniziale, aprire in ciascun sito una coda comune per tutti i progetti dell’Avviso 1575.
e) Storage Element
Si richiede altresì che ogni progetto metta a disposizione lo storage che intende condividere con gli altri quattro progetti, mediante interfaccia di tipo SRM, con un’eventuale proposta aggiuntiva per allinearsi allo standard SRM 2.2. Ogni progetto resta autonomo di scegliere il proprio storage manager (DPM, dCache, SToRM, CASTOR, ecc.)

f) User Interface
Per garantire l’accesso alle risorse condivise si richiede che ogni progetto attivi almeno una User Interface per servizi LCG e gLite i cui utenti e politiche d’accesso verranno gestite autonomamente dai singoli progetti.
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5.2 Servizi aggiuntivi o di secondo livello
a) Cataloghi virtuali dei file
Come sistema di File Catalog, non essendo vincolante per l’interoperabilità tra i progetti, ogni sito può scegliere il servizio da implementare, in particolare proponiamo LFC come file catalog e AMGA come metadata catalog. 

b) Portale d’accesso

Si propongono  per l’accesso alla griglia diverse modalità, sia  line mode sia tramite portali specifici (ad es. ma non necessariamente Genius). Ogni progetto PON 1575 deve prevedere un portale che consenta anche di referenziare il portale delle altre infrastrutture. Tramite questo portale si avrà accesso alla propria  UI presente in ogni sito che consentirà l’accesso agli utenti della rispettiva VO. Nella fase di definizione dei portali si definiranno le informazioni che dovranno essere condivise fra i diversi progetti. 

c) Monitoring

Per monitorare lo stato delle risorse si propone, fra le possibili scelte, almeno l’utilizzo di GridIce, che è già adottato e supportato da numerose organizzazioni.
Si individua altresì la necessità di un servizio aggiuntivo di monitoraggio globale (centralizzato) dello stato dei servizi Grid, tipo SAM (Service Availability Montoring), utile anche per la generazione degli allarmi ed il coinvolgimento degli staff di supporto.

d) Tickets
Per la sottomissione dei ticket degli utenti si propone l’utilizzo di un sistema di ticketing basato su piattaforma open source Xoops/Xhelp, che consenta preferibilmente un accesso mediante certificato.
I vari progetti dovranno concordare un Service Level Agreement (vedi anche punto successivo) sui tempi di risposta ai ticket sottoposti da utenti o membri degli altri progetti. Una proposta e’ quella di garantire a tutti gli stessi tempi di risposta e di concordare assieme un valore per tale tempo che serva da riferimento per tutti i progetti.

Occorrerà inoltre stabilire i livelli di ticketing, almeno per tre ambiti: Infrastruttura, VO ed applicazione.

e) Accounting

Si propone di istituire un servizio di accounting delle risorse, tramite ad esempio il sistema DGAS (Distributed Grid Accounting System) o il sistema Apel usato in EGEE, secondo una granularità che può in linea di principio scendere fino al livello del singolo job.

f) Tags

Si propone di definire tag da aggiungere alla descrizione delle risorse per supportare i 64 bit e le macchine windows.

g) Service Level Agreement

Per favorire la flessibilità nella fruizione condivisa di risorse e servizi delle organizzazioni Grid che interoperano, è importante prevedere, per un prossimo futuro, politiche di Service Level Agreement (SLA). Occorrerà definire strategie comuni di negoziazione e gestione della QoS in modo da servire al meglio le richieste di utenti appartenenti alle diverse Grid interoperanti (ed in futuro anche afferenti a organizzazioni esterne). 

6. INTEGRAZIONE E INTEROPERABILITA’ A LIVELLO DELLE APPLICAZIONI

(scelta delle applicazioni, requirements specifici, collaborazioni e sinergie) 

6.1 Progetto CRESCO
Sulla infrastruttura ENEA è possibile far eseguire diverse tipologie di codici, in particolare codici compilati per diverse piattaforme e sistemi operativi. Una categoria estremamente interessante sono i codici commerciali multipiattafarma.

Per questa sperimentazione si intendono prendere in esame le seguenti categorie di codici:

1. IDL  Codice commerciale con licenza non parallelo ma con un elevato numero di casi da eseguire ( es. analisi immagini, analisi immagini satellitari..). L’ENEA può mettere a disposizione attraverso il suo portale l’accesso allo sviluppo e la possibilità di eseguire fino ad 80 casi in contemporanea a livello geografico e multiattaforma.

2. FLUENT Codice commerciale con licenza parallelo ad alto accoppiamento, il numero di licenze è limitato ma sufficienti ad una sperimentazione;

3. CPMD : Codice OpenSource parallelo per la modellazione di materiali.
A questi codici si possono affiancare codici specifici sviluppati dagli  utenti  interessati.

6.2 Progetto CYBERSAR
L'infrastruttura del progetto CyberSar è pensata per offrire risorse di calcolo e di storage per un'ampia varietà di applicazioni che includono quelle dell'astrofisica, delle biotecnologie, della modellazione climatica, della geofisica, della fisica delle alte energie, delle scienze dei materiali, della chimica dell'ingegneria strutturale ed industriale e della bioinformatica. 

Ai fini dei test per l'interoperabilita' proponiamo di focalizzare la nostra attività su un sottoinsieme di applicazioni del campo della chimica, della meteorologia, dell’idrologia, dell'astrofisica, della scienza dei materiali e della fisica delle alte energie. Di seguito, si darà una breve spiegazione della applicazioni proposte.

Chimica: 

Mdynamix è un codice parallelo scalabile di simulazione di dinamiche molecolari di sistemi molecolari di varia natura.  Permette di effettuare simulazioni di sistemi costituiti da molecole sia rigide che flessibili che interagiscono attraverso dei campi di forze con forma funzionale analoga a quella di AMBER.  Il programma è adatto alla simulazione di molecole flessibili attraverso l'algoritmo per il doppio time step; in alternativa le molecole possono essere trattate con l'algoritmo SHAKE. 

Possono essere utilizzati algoritmi per la simulazioni di sistemi NVE, NPT e NVT e la somma di Ewald per la trattazione delle interazioni elettrostatiche. E', inoltre, implementato il calcolo durante la simulazione della dinamica molecolare del gradiente di campo elettrico sui vari nuclei.

L'utilizzo di questo codice mira allo sviluppo di metodi di validazione delle simulazioni di Dinamica Molecolare classica di sistemi contenenti gruppi carichi  basati sul calcolo dei parametri NMR di ioni quadrupolari, che possono essere ricavati dal gradiente di campo elettrico. Attualmente sono state effettuate con successo alcune prove di porting dell’applicazione in ambiente LCG/glite.

Meteorologia:
Il modello MOLOCH, sviluppato dall’Istituto di Scienze dell’Atmosfera e del Clima (ISAC) del CNR di Bologna (http://www.isac.cnr.it), viene utilizzato per scopi di ricerca per la simulazione, ad alta risoluzione spaziale e a breve scadenza temporale, dello sviluppo di temporali, di flussi sopra orografie complesse e di processi fisici responsabili di precipitazioni intense.

Il modello MOLOCH è un modello meteorologico tridimensionale non idrostatico comprimibile ad area limitata. Una descrizione del modello matematico-numerico del MOLOCH e la sua applicazione ad un caso test si può trovare nelle trasparenze citate in bibliografia [Malguzzi, 2003
].

La scelta di MOLOCH per effettuare i test sulla GRID nasce dall’ esigenza di valutare l’affidabilita’ e le prestazioni nella GRID di un codice parallelo le cui richieste computazionali siano importanti così come le richieste di storage. Il test fatto utilizzando la versione parallela di MOLOCH, verra’ effettuato con una previsione a 48 su una griglia di 248X250 punti per 50 livelli verticali con step temporale di 12 s che richiedera’ un cluster locale di 23 CPU per una durata di circa 6 h e produrra’ un output di circa 6G. 

Idrologia:

CODESA-3D è un modello matematico-numerico che descrive il flusso di acqua sotterranea e il trasporto di inquinanti in essa disciolti nel suolo e sottosuolo. Il software è stato sviluppato dal CRS4 in collaborazione con l'Università di Padova (Gambolati et al., 1999; Lecca 2000). Il modello matematico numerico consiste in un sistema di equazioni nonlineari di bilancio di massa dell'acqua e del sale disciolto presenti nel mezzo poroso (suolo ed acquifero).

La densità del fluido variabile nel tempo è responsabile della non  linearità dell'accoppiamento dei processi di flusso e trasporto. Un'altra causa di nonlinearità è presente quando il flusso è in regime insaturo, ovvero quando lo spazio tra i grani di terreno e roccia presenti nel mezzo poroso è occupato solo parzialmente dall'acqua. Lo schema numerico consiste in una discretizzazione agli elementi finiti tetraedrici nello spazio e alle differenze finite pesate nel tempo. I sistemi nonlineari sono risolti iterativamente con il metodo di Picard e di Newton, mentre i sistemi lineari risultanti sono risolti con i metodi della famiglia del Gradiente Coniugato.

Il codice di calcolo è sviluppato in Fortan 90 ed è sequenziale. Il modello viene utilizzato in ambito Grid sia con run mono-evento a parametri deterministici che in run multi-evento con parametri stocastici (Monte Carlo). In quest'ultima configurazioni le richieste di calcolo e di memorizzazione prevedono l'utilizzo concorrente di 100-1000 CPU per qualche ora con un'occupazione di memoria RAM dell'ordine di 1Gbyte e di memoria di massa dell'ordine di 100-1000 Gbyte.

Astrofisica:

si tratta di un codice per simulazioni TD-DFT di molecole in tempo e spazio reale. E` già stato compilato e usato con successo su diverse distribuzioni  Linux (con diversi compilatori, tra cui la suite GNU, i compilatori Intel x86 e x86_64, Nagware) e su IBM SP5 con sistema AIX. L'utilizzo di questo programa permette il calcolo di spettri elettronici di fotoassorbimento, fotoionizzazione e  fotodissociazione in idrocarburi aromatici e loro derivati. 

Ingegneria strutturale ed industriale:

sono in fase di studio il porting su grid di applicazioni di simulazione e modellistica nell'ingegneria di processo e della produzione e la pianifcazione territoriale ed ambientale. 

Fisica delle alte energie:

L'esperimento ALICE (A Large Ion Collider Experiment) del CERN di Ginevra, prevede di produrre un flusso di dati pari a circa 100MB/s per le collisioni protone-protone e di circa 1.25 GB/s nelle  collisioni tra ioni pesanti. L'esperimento ALICE si propone

di utilizzare la grid per tutte le fasi della ricerca: simulazione montecarlo degli eventi, ricostruzione degli eventi e analisi. Per queste attività ALICE ha sviluppato un suo framework (ALIEN) integrato con il middleware gLite/lcg e con altri middleware in modo da avvalersi delle risorse disponibili nell' ambito della collaborazione internazionale. 

Fisica della Materia:

CMPTool (Caspur Model Potentials Tool) è un’applicazione multi piattaforma sviluppata per simulazioni di dinamica molecolare basate su differenti modelli di forza interatomica a corto raggio di interazione (Stillinger-Weber, Tersoff, EDIP, Lennard-Jones), in differenti ensembles termodinamici (NVE, NVT, isocinetico), e che utilizzano differenti schemi di integrazione delle equazioni moto.

In particolare CMPTool sarà utilizzato principalmente per lo studio della evoluzione microstrutturale di sistemi di silicio nanocristallino contenente dell’ordine di 106 atomi su tempi di simulazione dell’ordine del nanosecondo o per applicazioni di nanomeccanica. Il 95% del tempo di calcolo in questo tipo di simulazioni è speso per il calcolo delle liste d’interazione e per il calcolo delle forze interatomiche.

CMPTool è in grado di funzionare sia su architettura seriale che su architettura symmetric multi processing (SMP) basate su MPI. CMPTool è basato sull’utilizzo di un insieme di librerie ottimizzate (Computational Materials Science application programming  interface, CMSApi) scritte in ANSI C e organizzate in moduli sulla base delle funzioni da svolgere (Lists, LinkedCell, VelocityVerlet, NVT, etc.) Tali librerie CMSApi richiedono il linking di librerie matematiche standard (BLAS-LAPACK o equivalenti). Inoltre la gestione dell’input viene fatto mediante le librerie Lua e ToLua che vengono distribuite assieme al codice. Da ultimo, per la gestione della mole di dati di output, CMPTool fa uso della suite di librerie HDF(5) che rende possibile la gestione di dati complessi. 

Biofisica:

ORAC e' un codice di dinamica molecolare classica sviluppato presso il CEA-Saclay (Francia). Il codice e’ stato sviluppato per simulare sistemi e processi con applicazioni nel campo biologico/medico alla scala microscopica. Si possono studiare proteine solvatate, DNA, membrane, piccole molecole come antibiotici o una qualunque loro combinazione utilizzando una descrizione a livello atomico e utilizzando dei potenziali empirici sviluppati ad arte per questi tipi di sistemi. Questo permette di studiare sistemi la cui taglia arriva a diverse centinaia di migliaia di atomi e con particolari tecniche di accelerazione arrivare a dei tempi caratteristici dei processi biologici.

Esempi sono i processi di interazione/aggregazione tra proteine, tra proteine e membrane, e all’interno di proteine, come ad esempio interazioni tra antibiotici e proteine. Alcune caratteristiche tecniche sono la possibilita di simulare sistemi a temperatura e pressione costante, celle di forma diversa e nessun troncamento sulle interazioni elettrostatiche.

6.3 Progetto PI2S2
Il progetto PI2S2 propone l’adozione di 2 applicazioni: FLASH ed OpenFOAM.

FLASH (www.flash.uchicago.edu) è un programma sviluppato da Alliances Center for Astrophysical Termonuclear Flashes er studiare il problema dei lampi termonucleari sulla superficie di stelle compatte, ed e’ molto usato da comunità di astrofisica. Questa applicazione richiede MPICH2.

OpenFOAM (www.opencfd.co.uk/openfoam) e’ un acronimo per Open Field Operation and Manipulation, una applicazione per la simulazione di campi basata sulla risoluzione di equazioni differenziali alle derivate parziali e completamente basato sull’uso di MPICH2. Questa applicazione e’ largamente usata da comunità di ingegneria e, in particolare, all’interno del progetto per calcoli di fluidodinamica che descrivono la combustione nei motori a scoppio.

6.4 Progetto SCOPE
Il progetto SCOPE è pronto ad inserire le proprie applicazioni delle Scienze del Microcosmo, del Macrocosmo, della Vita, dei Materiali e dell’Ambiente nell’infrastruttura Grid interoperante dei quattro progetti ed in particolare:
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Astrofisica
Messa a punto di algoritmi distribuiti per il data mining e la visualizzazione di dati astronomici complessi per la caratterizzazione fisica degli oggetti nell’universo vicino.
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Elettromagnetismo e telecomunicazioni 
Progetto di una rete di sensori in connessione wireless operante in architettura grid e realizzazione di un test-bed per una città sicura.

[image: image14.wmf]Fisica Subnucleare 
Studio delle interazioni protone-protone ad altissima energia presso l'acceleratore LHC (Large Hadron Collider) del CERN (Esperimento ATLAS).
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Informatica 
Metodologie e tecnologie per l'accesso in sicurezza e la valutazione delle prestazioni di sistemi grid.
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Matematica numerica 
Sviluppo, validazione e testing di codici per la risoluzione numerica di problemi inversi di base della matematica numerica. 
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Scienze dei Materiali e dell’Ambiente 
Sviluppo di metodi teorici e protocolli computazionali per la modellizzazione delle proprietà strutturali e spettroscopiche di polimeri e di sistemi nanostrutturati.
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Scienze della vita  
Studio modellistico-computazionale dei meccanismi fondamentali alla base di processi di interesse biologico, e interfacciamento di database bioinformatici con metodi di simulazione molecolare
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Scienze statistiche e sociali 
Algoritmi di ottimizzazione per la statistica computazionale basati su grid computing. Metodologie dell'e-learning basate sull'integrazione di sistemi complessi per la gestione dei contenuti nelle scienze sociali.

Ai fini dei test sull’interoperabilità si ritiene importante focalizzare innanzitutto l’attenzione su alcune applicazioni che per le loro specificità necessitano di essere collaudate nel contesto di un’infrastruttura di grid computing diversificata, come quella che ci si propone di costruire fra i quattro progetti finanziati mediante l’Avviso 1575/2004. Ciò non toglie che applicazioni consolidate (ad es. di Fisica subnucleare e Astrofisica, ma non solo) e che già si basano su infrastruture Grid nazionali ed internazionali (ad es. INFN-GRID, ASTROGRID) debbano essere esportate anche sull’infrastruttura dei quattro progetti., come impone, per definizione, il concetto di interoperabilità fra le varie griglie computazionali.
A tale scopo si elencano alcuni esempi di applicazioni specifiche:

a) Applicazioni computazionali chimiche.

In questo paragrafo sono concisamente presentati i principali software di chimica computazionale candidati all’integrazione nelle risorse di calcolo distribuito previste dal progetto SCOPE e al test di interoperabilità.
Nel presente contesto, è opportuno utilizzare come criterio di organizzazione dei codici usati in chimica computazionale la loro capacità di sfruttare il parallelismo messo a disposizione dalle diverse architetture di calcolo. Tra queste, le più rappresentative per il chimico sono quelle che nella tassonomia di Flynn vengono indicate come MIMD (“Multiple Instruction on Multiple Data”), ossia quelle in grado di operare su flussi di dati con più operazioni. All’interno di queste trovano collocazione le architetture SMP (“Simmetric Multi Processor”) ed i cluster. Per i primi abbiamo un accoppiamento “forte” tra le CPU e la memoria, mentre nel secondo caso l’accoppiamento è debole, in quanto CPU e memorie possono essere dislocate su macchine diverse.

La chimica computazionale esplora tutte queste possibilità attraverso i suoi codici più rappresentativi. Per esempio, il Gaussian 03 (codice di riferimento per i calcoli quantistici) sfrutta l’architettura SMP, mentre AMBER e GROMACS (codici di dinamica molecolare classica) lavorano efficacemente su architettura cluster.

Negli ultimi anni il grid computing è entrato nello scenario tecnologico come nuovo modello architetturale. Il fatto che il paradigma grid riguardi l’organizzazione dei calcolatori più che le loro specifiche caratteristiche, richiede da parte degli utilizzatori uno certo sforzo per poter trasferire i loro codici in questa struttura. Il gruppo di chimici computazionali dell’Ateneo Federico II  è da sempre impegnato a sfruttare al massimo le risorse di calcolo disponibili sul mercato, e di conseguenza ha investito da tempo in progetti di grid computing.

Dal punto di vista applicativo essi hanno già sviluppato modelli di calcolo che consentono di sfruttare l’architettura grid attraverso algoritmi di calcolo distribuito su rete geografica. In particolare, i codici di chimica computazionale tendono ad essere “fortemente accoppiati”, nel senso accennato sopra: non è quindi possibile farli “girare” direttamente su griglia, in quanto i tempi di comunicazione tra i vari processi renderebbero il calcolo assolutamente inefficiente. Per aggirare questo aspetto, sono state sviluppate strategie di calcolo che prevedono, in generale, una prima fase di esecuzione di job indipendenti; i diversi output vengono successivamente raccolti ed elaborati a livello centralizzato.

In questo modo si realizza un parallelismo che può essere facilmente trasportato su griglia, a condizione che i nodi della stessa dispongano dei programmi necessari ad eseguire il calcolo locale.

In figura è rappresentata in modo semplificato una possibile applicazione di questo approccio:
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In questo caso, l’evoluzione classica di un sistema chimico (rappresentata in termini di traiettoria) viene calcolata per es. su un cluster locale. Dalla traiettoria viene estratto un certo numero di configurazioni, realizzando in sostanza un vero e proprio campionamento. Su ognuna di queste configurazioni vengono computati a livello quantistico i valori di specifiche proprietà molecolari, attraverso calcoli indipendenti su grid. Una volta recuperati tutti gli output, è possibile esaminare la variazione delle grandezza di interesse lungo la traiettoria, calcolarne i valori medi, ecc.

Il punto chiave della procedura è la possibilità di sfruttare le risorse di griglia senza richiedere un accoppiamento forte a livello di parallelismo. In questo modo, anche un codice quantistico poco efficace nell’utilizzare le architetture parallele a memoria distribuita (cluster), e quindi difficile da trasferire in maniera più diretta, può giovarsi della potenzialità della griglia.

Come si accennava all’inizio, altri tipi di simulazioni chimiche si basano su codici concepiti per sfruttare il parallelismo debole attraverso protocolli di comunicazione come MPI, e quindi adatti a “girare” su cluster. I software AMBER e GROMACS, ad esempio, sono in grado di sfruttare sistemi “distributed memory”: man mano che i progetti di “porting” di applicazioni MPI su grid daranno risultati significativi, si può senz’altro prevedere che anche questi applicativi potranno sfruttare in modo efficiente le risorse distribuite.

b) Applicazioni di Imaging medico e biologico

MedIGrid è un Problem Solving Environment (PSE) basato su tecnologie di Grid Computing che consente, attraverso l’utilizzo di una semplice ed intuitiva interfaccia grafica, di processare immagini mediche e biologiche  Al momento, attraverso tale PSE, è possibile:

1) Effettuare la ricostruzione 3D di immagini SPECT mediante l’utilizzo di una libreria di software parallelo basata su MPI.

2) Effettuare denoising di sequenze ecocardiografiche mediante l’utilizzo di una libreria di software parallelo basata su PETSc.

3) Effettuare la segmentazione di immagini ecografiche mediante l’utilizzo di una libreria di software parallelo basata su PETSc.

I servizi core e collective di MedIGrid (basati sui protocolli GRAM, GSI e GridFTP di Globus) sono realizzati mediante l’utilizzo delle API  Java del CoG Kit. Sono inoltre implementati servizi per il monitoraggio a “runtime“ delle prestazioni degli algoritmi e per la gestione dei fault. Nella figura che segue, è rappresentata l’architettura del PSE.
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Attualmente, nell’ambito del progetto SCoPE, si sta provvedendo ad effettuare il porting dell’applicazione in ambiente LCG/Glite.

Sarà possibile, nell’ambito del Progetto, integrare in tale PSE anche moduli per la deconvoluzione di immagini bidimensionali e tridimensionali da microscopia ottica o confocale. 

c) Applicazioni di Elettromagnetismo e Telecomunicazioni

Nel campo dell’elettromagnetismo e delle telecomunicazioni, sarà disponibile in ambiente grid un’applicazione per

· la previsione e il monitoraggio del campo elettromagnetico in centri urbani;

· per la pianificazione di reti wireless;

una volta note le sorgenti di campo (antenne da installare, o già operanti, per le comunicazioni GSM), le condizioni iniziali e al contorno.

Il programma di calcolo richiede, tra i dati di ingresso, informazioni dettagliate di tipo geometrico, relative alla topografia della città, alla distribuzione e alle dimensioni degli edifici e della rete stradale, nonché informazioni di tipo elettromagnetico relative ai materiali presenti nella scena urbana e restituisce, come dati d’uscita, un file binario contenente i valori predetti di campo in ogni punto della scena  considerata e la rappresentazione in falsi colori, in pianta e tridimensionale, della distribuzione del modulo del campo elettromagnetico nell’area prescelta (vedi figura).
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Determinazione dei livelli di campo EM: simulazione su un’area di Napoli.

Si ricorre ad un approccio discreto di tipo Ray Launching per la valutazione dei vari contributi elementari (raggi) e tecniche di geometria computazionale sono utilizzate per valutare le intersezioni dei raggi con gli ostacoli. La valutazione delle interazioni elettromagnetiche (locali) con gli oggetti presenti nella scena è effettuata utilizzando espressioni in forma chiusa. Più precisamente, per il calcolo del campo elettromagnetico si utilizzano le approssimazioni asintotiche di Ottica Geometrica (GO) integrate con i contributi della Teoria Geometrica Uniforme della Diffrazione (UTD).

Gli algoritmi adottati presentano un forte attrattivo ad essere inseriti in un ambiente di grid-computing, non solo per il fatto che il carico computazionale associato può risultare molto oneroso quando scene complesse e/o estese sono analizzate. Difatti, gli algoritmi sono suscettibili di un’implementazione in cui uno stesso nucleo di calcolo agisce ripetutamente su un sottoinsieme di parametri spaziali, relativi alla porzione della scena interessata da un anxel elementare. Conseguentemente è possibile generare job in pratica non inter-dipendenti, di modo che le risorse dell’infrastruttura di calcolo possono essere usate in modo altamente efficiente, riducendo al minimo l’aggravio legato alla latenza. Questo ultimo aspetto diventa cruciale quando le risorse della piattaforma di calcolo sono geograficamente distribuite.

d) Applicazioni di fisica subnucleare: l’esperimento ATLAS

L’alta energia e la luminosità che si raggiungeranno a LHC (Large Hadron Collider) – l’acceleratore protone-protone ad altissima energia in costruzione al CERN (Ginevra) che consentirà di prendere dati dal 2008 per un periodo programmato di oltre dieci anni - offrono un vasto range di opportunità di ricerca e scoperta nel campo della fisica delle particelle elementari. In questo ambito l’esperimento ATLAS e’ stato disegnato e ottimizzato per poter essere in grado di osservare il più vasto spettro di segnature fisiche.

L’esperimento è frutto di una vasta collaborazione internazionale, comprendente oltre 4500 fisici provenienti da centinaia di Istituzioni di ricerca e Università di tutto il mondo. Tale complessità impone una strategia di calcolo e di analisi dati distribuita e fortemente cooperativa, ed è il motivo per cui si è scelto di adottare la tecnologia emergente del Grid Computing.

L’obiettivo principale e’ quello di determinare l’origine della scala elettrodebole e delle masse delle particelle elementari e ciò comporta un interesse primario nella scoperta del bosone di Higgs, l’unica particella prevista dal Modello Standard a non essere stata ancora osservata.

Il computing model di ATLAS è basato su un’infrastruttura di risorse di calcolo e storage basata su Grid e su agglomerati (“centri” di calcolo distribuito), chiamati Tier. Al CERN sarà presente il Tier-0 dove saranno conservati i dati raccolti e saranno eseguite le prime riduzioni. Ogni federazione ha un Tier-1 in cui si conservano copie dei dati e si eseguono gran parte delle simulazioni Montecarlo e la ricostruzione degli eventi dai raw data. Ogni federazione ha 2-3 Tier-2 per ulteriori simulazioni e per le analisi dei dati. ATLAS Italia ha attualmente 2 Tier-2: a Roma e a Napoli, dove è attivo un gruppo misto di ricercatori e tecnologi dell’INFN e dell’Ateneo Federico II.

Tale gruppo si occupa in particolare, per quanto riguarda le attività di software/computing/analisi, della ricostruzione dei muoni in ATLAS sia in ambito offline che nel trigger di terzo livello e dell'attività di configurazione e simulazione del trigger di primo livello, dell’analisi delle prestazioni del trigger studiando i rate, le efficienze e le risoluzioni sia al primo livello che a livello finale, dopo il filtro, cioè, per eventi di single muon e di fisica e dell’analisi di eventi supersimmetrici sia negli studi inclusivi per eventi caratterizzati da due leptoni e energia mancante nello stato finale allo scopo di verificare nel primo periodo di attività di LHC l’esistenza di nuova fisica, sia in studi di tipo esclusivo per misurare lo spin delle particelle supersimmetriche, in particolare il neutralino, una volta evidenziata l’esistenza di questo tipo di particelle.

Il Tier-2 di Napoli è già attivo e integrato nell’infrastruttura grid nazionale INFN-GRID ed europea EGEE ed in particolare adotta il middleware gLite ed LCG (LHC Computing Grid) per l’implementazione dei servizi grid e pertanto è di fatto già integrato nel progetto di Ateneo SCoPE e le applicazioni di ATLAS possono essere facilmente esportate anche sulle risorse degli altri progetti di cui al presente documento.

e) Applicazioni in bioinformatica

Nell'ambito dell'analisi di sequenze genomiche risulta spesso necessario eseguire la ricerca di similarita' di sequenze, nel tentativo di assegnare funzioni sulla base della struttura primaria. Questo comporta carichi computazionali che possono arrivare ad essere anche molto gravosi, e che beneficiano del modello GRID. Programmi come BLAST o FASTA possono essere parallelizzati ed esistono gia' aplicazioni GRID compatibili, che e' utile mettere a disposizione degli utenti del sistema.

Inoltre nello studio funzionale di sequenze genomiche trascritte, risulta spesso utile poter contare su programmi per la predizione di ripiegamento tridimensionale di molecole di RNA, e i programmi coinvolti possono arrivare anche a carichi notevoli, se applicati su un gran numero di sequenze, come nel caso di alcune ricerche sistematiche. Programmi come RANDFOLD, o anche MFOLD, che operano computazioni complesse, ma non prevedono accesso a dati sono ottimali per l'esecuzione su GRID e potranno essere implementati nel corso delle attività previste.

f) Applicazioni in astrofisica

L’astrofisica e la cosmologia moderna richiedono l’analisi e l’interpretazione di enormi quantità di dati estremamente complessi. Per citare solo un esempio, i moderni telescopi di survey corredati di rivelatori digitali a grande campo producono flusi di dati stimabili in almeno 100 GByte al giorno, una survey pancromatica sinottica può facilmente superare i 100 TB di dati grezzi ed i cataloghi da essa estratti possono contenere anche varie centinaia di attributi per alcune centinaia di milioni di oggetti. La visualizzazione e l’estrazione dell’informazione rilevante da DB di queste dimensioni richiede operazioni quali clustering supervisionato e non supervisionato, PCA ed ICA, etc. che, specie in presenza di parametri altamente correlati, comportano carichi computazionali estremamente impegnativi. I più efficienti algoritmi di clustering, ad esempio, scalano come: NxLogNxN2 (dove N è il numero di oggetti, oppure come Dk (k<<1), dove D è il numero di parametri. E’ evidente la necessità di utilizzare algoritmi paralleli/distribuiti.

Gli algoritmi di clustering sono indispensabili per pressoché tutti gli aspetti della cosmologia e dell’astrofisica osservativi. Tipici esempi di applicazioni sono: la ricerca di candidati quasar ed AGN nelle survey pancromatiche, la ricerca di lenti gravitazionali, l’identificazione e caratterizzazione di strutture cosmiche di varia molteplicità, etc. Questi ed altri problemi connessi con la realizzazione di grandi simulazioni fluidodinamiche e/o a N corpi (si veda consorzio COMETA), hanno portato alla costituzione dell’Osservatorio Virtuale Internazionale (IVOA). 

In quest’ambito, si intende portare sotto l’infrastruttura SCOPE, il software VONeural che, al momento, corre sotto infrastruttura ASTROGRID. I codici saranno poi usati per l’analisi delle survey multibanda e multiepoca in corso di realizzazione con il VLT Survey Telescope. 

7. AZIONI E TEMPISTICA
Ai fini della realizzazione di quanto descritto nel presente documento, si ritiene opportuno costituire un gruppo di lavoro tecnico operativo composto da esperti dei quattro progetti, che riferiscono al Comitato Tecnico sull’Interoperabilità nominato dal MUR.

Ci si propone di realizzare un’infrastruttura grid operante per la fine dell’anno corrente (2007) in cui i quattro progetti dimostrino la fruibilità di risorse di calcolo e storage e dei servizi grid collettivi e locali da parte di alcune applicazioni pilota.
Resta inteso che le risorse messe a disposizione per i test nell’immediato futuro sono soprattutto risorse pre-esistenti in quanto non tutti i progetti hanno ancora completato l’acquisizione e l’installazione delle risorse specificamente finanziate dal MUR nell’ambito dell’Avviso 1575/2004, il che si prevede avverrà entro i primi mesi del 2008.
L’infrastruttura interoperante fra i quattro progetti potrà costituire l’asse portante della griglia computazionale dell’Italia meridionale e potrà naturalmente integrarsi e interoperare con altre realtà e infrastrutture Grid nazionali ed internazionali.
Azioni

Per ogni sito che abbia organizzato dei servizi collettivi secondo quanto menzionato nel punto 5.1 di questo documento, le azioni operative per l’integrazione possono essere cosi riassunte:

1. Abilitazione delle VO degli altri progetti sulle risorse disponibili 

2. Scambio dei Certificati VOMS

3. Registrazione delle risorse degli altri siti sul proprio TOP BDII 

4. Creazione di aree di storage per i diversi progetti sugli Storage Element

5. Creazione di una o più code per la sottomissione dei job dei progetti dell’Avviso 1575 e Testbed della infrastruttura integrata.
In particolare.

1. Si propone di creare almeno 4 VO una per progetto con i seguenti nomi: COMETA, CRESCO, CYBERSAR, SCOPE.
2. Non dovendo prevedere per ora un servizio di VO centralizzato dovranno essere scambiati i certificati macchina dei server VOMS da installare sulle UI e sui nodi per cui è necessario.

3. Dovranno essere diffuse tutte le entry LDAP dei CE che si vuole condividere in modo che i resource broker dei singoli progetti possano selezionare tali risorse.

4. Si prevede di dedicare un’area disco per ciascun progetto sulla quale siano abilitati a scrivere gli utenti e le applicazioni delle altre VO.
5. Si possono creare code “1575/short, medium, long” per avviare la sottomissione dei job. Testbed è la fase in cui bisogna testare le configurazioni, controllare la robustezza dell’infrastruttura in modo che le 4 VO riescano a sottomettere correttamente i loro job indifferentemente sulle macchine di ciascuno dei progetti. E’ altresì la fase per ottimizzare eventuali parametri delle code, dello spazio disco o altro.

Tempistica

Si propone di completare tutte le suddette azioni entro dicembre 2007. Tenendo conto che lo stato dell’arte dei vari progetti non è lo stesso, si propone una doppia linea temporale. I progetti che ancora non dispongono dei servizi collective base necessari alla integrazione dovranno attivarsi per la loro implementazione, mentre gli altri progetti cominceranno ad integrarsi tra loro secondo i punti 1-4, cominciando una prima fase di test parziale. Quando tutti i 4 progetti saranno allineati sui servizi collettivi avverrà l’integrazione definitiva e quindi l’inizio della fase di test completa.
Per accelerare i tempi durate la fase di prima integrazione si propone di attivare sui siti già predisposti  tutte le VO dei 4 progetti attendendo gli  altri progetti solo per il recupero del certificato VOMS ed il registro delle macchine sul TOP BDII locale.

Qui di seguitò è presentata una bozza di profilo temporale.
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8. RISORSE NECESSARIE 
Per una prima integrazione e verifica dell’interoperabilità si propone che ciascun progetto metta a disposizione risorse di calcolo (processori) e di storage da concordare (ad es. qualche decina di processori e qualche centinaia di GB). 

L’attività di integrazione e testbed verrà svolta dal gruppo di lavoro operativo di cui al punto 7, composto da almeno due persone per progetto.

9. CONCLUSIONI
L’interoperabilità delle risorse computazionali à la Grid dei progetti finanziati mediante l’Avviso 1575/2004 è obiettivo raggiungibile entro la fine del 2007 in versione limitata e prototipale con risorse proprie già esistenti e sarà completata nel corso del 2008 quando saranno effettivamente disponibili le attrezzature acquisite tramite le gare attualmente in corso o in via di completamento.
E’ essenziale che la connettività di rete telematica sia adeguata nel breve termine e che evolva come proposto o comunque con le prestazioni richieste.

E’ altrettanto cruciale che i quattro progetti costituiscano immediatamente un gruppo di lavoro di operativi che collaborino strettamente fra loro per la realizzazione dell’interoperabilità, anche in vista di una gestione concordata dell’infrastruttura, pur nel rispetto dell’autonomia delle singole realtà.

E’ infine importante che si preveda l’estensione dell’iniziativa ad altre realtà meridionali e nazionali, nei tempi e nei modi opportuni, che saranno oggetto di discussione di questo e di altri comitati appositamente costituiti.
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�	Malguzzi, P., 2003. Il modello MOLOCH. Serie di trasparenze presentate nel seminario tenutosi il 29 Settembre 2003 presso la sede del CRS4 a Polaris.
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