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LNCC REALIZA A ESCOLA
DE INVERNO
SUPERCOMPUTADOR
SANTOS DUMONT

Escola de Inverno
Supercomputador

[_pm.mf‘

o dia 1° de

agosto, o LNCC

iniciou a Escolade
Inverno Supercomputador Santos
Dumont 2018, que tem como
objetivo oferecer d comunidade
de usudrios do SDumont minicursos
sobre ferramentas de perfilagem,
modelos de programacdo e
linguagens para o
desenvolvimento de algoritmos
paralelos otimizados. Com todas
as vagas preenchidas, totalizando
40 inscritos por minicurso, 0s
participantes vindos de diversos
Estados do Pais participam de uma
extensa programacdo que inclui
minicursos sobre “Infroducdo ao
Linux para processamento de alto
desempenho'', “C para
Programacdo Paralela”, "Fortran
para Programacdo Paralela”,
"Intfroducdo ao ambiente
SDUMONT /SLURM e ferramentas
BULLX-DE", "Fundamentals of Deep
Learning for Computer Vision: an

infroduction”, "Intfroducdo a E/S

01

paralela no SDUMONT",
"Introducdo 4 programacdo
CUDA", *“Infroducdo ao uso de
contfainers em computacdo de
alto desempenho”, Introducdo a
programacdo paralela de
aceleradores em OpenCL",
"Infroducdo 4 programacdo em
aceleradores com diretivas',
"Infroducdo a programacdo com
MPI", "Intfroducdo & Intel Parallel
Studio XE",
programacdo MPl com extensoes
para E/S (MPI-IO)", "Infroducdo a

Programacdo Paralela/ OpenMP"

"Intfroducdo a

e "R em ambiente HPC',
"Infroducdo 4 programacdo
paralela e vetorial em arquiteturas

Intfel Xeon Phi".

Dentro desta programacdo, no dia
6 de agosto, Leonardo Fialho da
Big Data Systems - R&D ARM
Software Lab da ATOS deu a
palestra "ARM em HPC - utilizando
ARM para
computacdo de alto
A ATOS é a
fabricante do Supercomputador
SDumontinstalado no LNCC.

A Escola de Inverno confa com a

processadores

desempenho.

colaboracdo da UFRGS, com o
patrocinio da
ATOS e do PROEX LNCC e, ainda,
com o apoio do CNPqg, Capes,
EXAFLOP, INTEL e da NVIDIA. Esta
prevista para 2019 uma nova

edicdo daEscolade Inverno.

Foto: Matheus Mendonca

Leonardo Fialho ministra palestra sobre ARM em HPC
Foto: Carla Osthoff
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LNCC OFERECE AO

PUBLICO COLOQUIOS E

SEMINARIOS NO MES DE
AGOSTO

o dia 6 de agosto,
o LNCC deu inicio
aos "Coloquios
LNCC" com a palestra "Ciéncia,
Tecnologia e Inovacdo para o
desenvolvimento nacional”, do
Deputado Federal ex-ministro da
Ciéncia, Tecnologia e Inovacdo,
Celso Pansera (PT/RJ). A palestra
destacou os principais fatores, na
visdo do palestrante, para a

solucdo da crise que o pais

palestras em temas relevantes de
pesquisadores e personalidades
com destacada atuacdo no
cendrio nacional e internacional
em Ciéncia & Tecnologia.

No ciclo de sermindrios da Pos-
Graduacdo, no dia 13 de agosto,
Renato S. Silva, da Coordenacdo
de Modelagem Computacional
(COMOD/LNCC)
"Quantificacdo de Incertezas". No
dia 20, Nikiforos Philyppis Jr., da

Universidade Federal do Rio de

falard sobre

Janeiro (UFRJ), abordard o tema
"Processos de aprendizagem e
ferramentas para estudo e fixacdo
de conceitos e ideias -

descobertas da Neurociéncia".

Celso Pansera, Deputado Federal e Ex-ministro, ministra palestra no “Coldquios LNCC”

Foto: Tathiana Tapajéz

afravessa e as recentes acdes no
setor de Ciéncia, Tecnologia e
Inovacdo. Os “Coldéquios LNCC™

tem o objetivo de oferecer

Enodia27,Helio J.C.Barbosa, da
Coordenacdo de Modelagem
(COMOD/LNCC)

ministrard palestra com o titulo

Computacional

"Multilevel Optimization and

Parallel Evolutionary Algorithms".
Os coléqguios e palestras sdo
gratuitos e abertos ao publico em
geral. Para mais informacdes
acesse o link "Eventos" no site do
LNCC (www.lncc.br). Assista aos
videos das palestras disponiveis no
endereco do LNCC no Youtube:
https://www.youtube.com/chann

el/UCDS5S2EfH6z0SKeO1YCNztzg/vi

deos

PESQUISADORA DO LNCC
VISITA MAIOR
SUPERCOMPTUADOR DO
MUNDO POR QUATRO
EDICOES DO TOP500

pesquisadora do LNCC,
Carla Osthoff visitou o
de

onde

“Centro Nacional
Supercomputacdo Wuxi”
estda localizado o
Supercomputador Sunway
TaihulLight que foi classificado
como o de mais alto desempenho
do mundo por quatro edicdes
seguidas da a lista TOPS500
(https://top500.0rg),
para o segundo lugar na edicdo
de junho de 2018.

desenvolvido pelo Cenftro

passando
Ele foi

Nacional de Pesquisa de

¥
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Engenharia e Tecnologia de
Computadores Paralelos da China
(NRCPC)
93,01

operacodes porsegundo).

com capacidade de

Petaflops (quatrihdes de

na lista TOP500, com 206

supercomputadores, seguido em

segundo lugar pelos Estados
Unidos com 124
supercomputadores.

Entrada do Centro Nacional de Supercomputacdo em WuXi | Fotos: Carla Osthoff

O Supercomputador mais rdpido
do mundo, na edicdo de junho
2018 da lista TOP500, passou a ser o
SUMMIT localizado no Oak Ridge
(ORNL) do
Departamento de Energia
(DOE/EUA),
desempenho de 122.3 Petaflops.

National Laboratory

possuindo o
Porém, a China se mantém como

a nacdo que possui O maior

nimero de supercomputadores

03

A visita fez parte da
programacdo do evento
“International Conference on
Computational Science"
(https:

meeting.org/iccs2018), que € um

//WWwWw.iccCs-

dos eventos internacionais mais
importante da drea de pesquisa
de computacdo cientifica e
internacionalmente considerado

com uma "A-rank conference"

dentro da classificacdo do "CORE

Conference Portal”, e classificado

com Qualis Al pela Capes (o
Qualis € o sistema de avaliacdo de
periddicos, mantido pela Capes,
para estratificacdo da qualidade
da producdo intelectual dos
programas de pods-graduacdo,
onde Al é o mais elevado).
Neste evento, a
pesquisadora Osthoff apresentou
“An OpenMP

implementation of the TVD-

o trabalho

Hopmoc method based on a
synchronization mechanism using
locks between adjacent threads
on Xeon Phi accelerators” fruto da
colaboracdo com o5
Sanderson L.
da
Universidade Federal de Lavras,
Diego Branddo do CEFET-RJ e
Mauricio Kischinhevsky da UFF.

pesquisadores,

Gonzaga de Oliveira,

A colaboracdo, chamada de
“Pesquisa e desenvolvimento de
ofimizacdes e modernizacdo de
codigo para métodos numéricos
de diferencas finitas para solucdo
de equacodes diferenciais parciais
em arquiteturas paralelas
hibridas”, possui apoio do projeto
PCI/LNCC através do bolsista
Frederico Luis Cabral e do projeto
PIBIC/LNCC, afravés do bolsista de
Iniciacdo Cientifica Galbriel Costa.
Apenas este ano, a pesquisa

desenvolvida no dmbito desta
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colaboracdo gerou também o
trabalho “A total variation
diminishing Hopmoc scheme for
numerical time integration of
evolutionary diferential equations”,
publicado no “The 18th
International Conference on
Computational Science and lis
Applications” (ICCSA 2018),
(http://www.iccsa.org/),
classificado como Qualis B1 pela
CAPES, e o trabalho “A fotal
variation diminishing Hopmoc
scheme for numerical time
inftegration of evolutionary
diferencial equations”, que foi
aceito para publicacdo no “Lafin
American High-Performance
Computing Conference” (CARLA
2018), classificado como Qualis B4
pela CAPES, que é o evento da
drea de Supercomputacdo mais
importante da América Latina e
Caribe e um dos eventos
infernacionais mais importante da

drea de Supercomputacdo.
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LNCC PARTICIPA DA 70°
REUNIAO ANUAL DA SBPC
EM ALAGOAS

' =) 70° REUNIAO ANUAL DA SBPC

22 A 28 DE JULHO - 2018 - UNIVERSIDADE FEDERAL DE ALAGOAS - MACEIO - AL

70° Reunido Anual da
SBPC,

Sociedade Brasileira

realizada pela

para o Progresso da Ciéncia, de 22
a 28 de julho, contou com mais de
250 atividades que aconteceram
nos auditérios da Universidade
Federal de Alagoas (UFAL) e nos
estandes da ExpoT&C, SBPC
Jovem, SBPC Cultural e SBPC Afro e
Indigena, envolvendo, de acordo
com a organizacdo do evento,
mais de 12 mil pessoas, entre
participantes inscritos e visitantes,
de todas asregides do Pais.

O Laboratério Nacional de
(LNCC)

participou mais uma vez da SBPC

Computacdo Cientifica

no estande, situado na ExpoT&C,
reservado para a exposicdo dos
trabalhos dos Institutos e das
Agéncias do Ministério da Ciéncia,
Tecnologia, Inovacdes e
(MCTIC), dentro

da temdtica das Tecnologias da

Comunicacoes

Informacdo e Comunicacdo
(TICs).

P

Ministro Gilberto Kassab visita o estande do LNCC em companhia do Diretor
Substituto do LNCC, Wagner Leo, e do pesquisador visitante do LNCC, Paulo Ziemer.

Sandra Malta, Pesquisadora do LNCC, ministra palestra sobre “A Pés-Graduacdo em

Modelagem Computacional do LNCC'". | Fotos: Tathiana Tapajéz/LNCC

Durante a programacdo o LNCC
ofereceu palestras com os femas
“Computacdo Cientifica
Distribuida de Alto Desempenho
como Servico” com Bruno Schulze
(LNCC), "Computacdo Cientifica
Aplicada na Saude” com Paulo
(LNCC),

precisamos de Redes Inteligentes

Ziemer “Por que
de Abastecimento e Distribuicdo
com Seguranca e Privacidade?’’
com Fdbio Borges (LNCC), '"A Pos-
Graduacdo em Modelagem
Computacional do LNCC'" com

Sandra Malta (LNCC),

“Supercomputador Santos
Dumont e os desafios da pesquisa
em Computacdo Cientifica no
Brasil’”” com Carla Osthoff (LNCC),
“Computacdo Cientifica” com
Mariza Ferro; e ainda Isabella Alves
Guedes que falou sobre
“DockThor-VS: portal gratuito para
triagem virtual no processo de
descobrimento de farmacos
utilizando o supercomputador
Santos Dumont.

O ministro da Ciéncia, Tecnologia,
Inovacdes e Comunicacdes,

Gilberto Kassab, visitou o estande
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do LNCC e conheceu algumas de

suas atividades, como a
demonstracdo do Sistema de
Massagem Cardiaca (Laboratdério
ACIMA),

Holistico aos Atletas de Alto

o Sistema de Apoio
Rendimento (Sistema de
Acompanhamento Holistico de
Atletas - SAHA), as atividades de
pesquisa do grupo Computacdo
Cientifica Distribuida (ComCiDis) e
do Laboratério de Modelagem em
(HeMolLab), e

também o Portal DockThor.

Hemodindmica

No estande do LNCC, crian¢cas montam

quebra-cabeg¢cas com imagem do

Supercomputador Sdumont.
Realizada pela primeira vez no
Estado de Alagoas, a reunido
anual teve como tema Ciénciaq,
Responsabilidade Social e
Soberania e contou com a
participacdo de pesquisadores
renomados e gestores do sistema
estadual e nacional de CT&l. A
Reunido Anual da SBPC, que a
cada ano é redlizada em um
estado brasileiro, em 2019, deve

ocorrerem Campo Grande (MS).

e

TRABALHO SOBRE
MODIFICACAO DE
TRANSPARENCIA DE

MATERIAL, REALIZADO
COM RECURSOS DO
SUPERCOMPUTADOR
SDUMONT, E PUBLICADO

NA REVISTA SCIENCE

& Vow o by s o o B e Sl e,
vt il il Mg oo Welldrgs poas
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RUBO ARM

Lisctre Mawm\.z

recenfemente

ublicado

na Revista Science, uma

das revistas académicas
mais prestigiadas do mundo, o
artigo “Chiromagnetic
nanoparticles and gels” mostra a
importé@ncia da pesquisa conjunta
de grupos tedricos e experimentais
para o desenvolvimento de novas
tecnologias. A pesquisa foi
desenvolvida em paralelo pelos

grupos liderados pelos professores

André Farias de Moura

(Universidade Federal de Sdo
Carlos) e Nicholas Kotov (University
of Michigan), e levou cercarde trés
anos para ser finalizada.

O principal objetivo da
investigacdo era obterum material
que pudesse fter a sua
fransparéncia modificada durante
0 Uso e que essa modificacdo fosse
controldvel e reversivel.
Normalmente, o grau de
transparéncia de um material é
definido nomomentoemque ele é
produzido, ndo podendo ser
modulado em uso. Obviamente,
isso cria uma dificuldade para
aplicacdes que necessitom de
uma alternéncia entre o opaco e o
fransparente, como no caso da
holografia 3D em tempo real, em
que voxels de uma paleta de cores
variada precisam alternar entre os
estados opaco e fransparente
para produzir as imagens no
volume. Mais do que isso, deseja-se
que esta variacdo seja gradual, o
que permitiria gerar imagens com
alta qualidade de detalhes e
nuances.

Com estas aplicacdes em mente,
0 grupo experimental do professor
Nicholas Kotov escolheu, como
sistema para readlizar a prova de
conceito, um material j& bastante
conhecido por suas propriedades

magnéticas: o espinélio de 6xido

¥
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de cobalto. A novidade consistiu
em agregar uma nova
propriedade a este material, a
quiralidade. O exemplo mais
acessivel de quiralidade é dado
pelas mdaos, que classificamos
como direita e esquerda e
reconhecemos que elas sdo
semelhantes em muitos aspectos,
mas diferem no fato de que a mdo
esquerda é a imagem o espelho
damado direita.

Na verdade, a vida na biosfera
terrestre € formada por moléculas
de quiralidade bem definida, e
uma destas moléculas, o amino
dcido cisteina foi a escolha do
grupo experimental para tornar as
nanoparticulas de o6xido de
cobalto quircdis. Mas qual é a
vantagem de adicionar a
propriedade de quiralidade a este
material magnéticoe O fato de
qgque as naoparticulas sdo
magnéticas ja permite modificar a
fransparéncia por meio de um
campo magnético, mas se além
de magnéticas elas forem quirais &
possivel ter um grau de controle
maior e mais fino da modificacdo
transparéncia pelo campo
magnético. De fato, esta
habilidade de controlar a
transparéncia do material foi
demonstrada experimentalmente,
e nesse ponto entrou a simulacdo

computacional, buscando

Eesponder 0s porqués de haver

essa modificacdo, quando
combinados o magnetismo do
material com a quiralidade.

A modelagem computacional
somente foi possivel gracas aos
recursos computacionais do
supercomputador Santos Dumont
(Sdumont), que estd localizado na
sede do Laboratério Nacional de
Computacdo Cientifica (LNCC),
O SDumont

possui capacidade instalada de

em Petropolis-RJ.

processamento na ordem de 1,1
Petaflop/s (1.1 x 1015 float-point
operations per second), um total
de 18.144 nucleos de CPU, tendo
sido ufilizados nesta pesquisa 1.200
nucleos de processamento, por
cercade 45 dias seguidos!

Dado o tipo de problema, foram
realizados diversos cdalculos
qudnticos para modelos deste
material, contendo quase 200
atomos e mais de 1.300 elétrons.
Este tamanho de sistema € muito
superior ao enconfrado na
literatura, principalmente
utilizando métodos considerados
de alta qualidade (e alto custo
computacional).

Mas

conseguiram demonstrare O

O que 0s modelos
principal papel da modelagem
computacional € mostrar detalhes
que ndo podem ser vistos por
técnicas experimentais, entdo o
grupo tedrico forneceu uma

descricdo detalhada de como a

gosto de 2018

molécula de cisteina se liga &
nanoparticula deste material
cer@mico. Isso € fundamental para
as investigacdes futuras em
sistemas semelhantes, pois as
ideias gerais que foram obtidas, a
partir das simulacdes, mostraram
que outras moléculas quirais
podem ter o mesmo efeito e que
outras nanoestruturas de materiais
magnéticos também podem ser
usadas para aplicagdes em que o
confrole de fransparéncia seja
critico. Assim, o investimento feito
nesta investigacdo tedrico-
experimental deve permitir que as
novas pesquisas neste tipo de
material funcional sejam mais
rdpidas e mais baratas.
O artigo estd disponivel no
seguinte endereco eletrénico:
http://science.sciencemag.org/c
ontent/359/6373/309

el
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