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Sob a aba do indefectivel
chapéu de Santos Dumont,
dois contéineres abrigam o
supercomputador que leva
o nome do pai da aviagao;
anexos ao espago, trés
grandes geradores de ener-
gia garantem seu funciona-
mento ininterrupto
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LNCC PETROPOLIS

Instituicao que abriga 0 mais potente computador
da Ameérica Latina é o mais eficiente celeiro de pesquisas do Brasil

Texto: Luciana Cardoso Fotos: Henrique Magro

om quantos Petaflop/s se faz o desenvol-
vimento cientifico de um pais? A pergunta

nao é de facil resposta e talvez o leitor es-

teja, antes de tudo, se perguntando: “mas o que
vem a ser iss0?" Flop/s é a unidade de medida
de operagdes matematicas em ponto flutuante
por segundo; o termo em questao, Petaflot/s, a
capacidade do supercomputador Santos Du-
mont, instalado na sede Petrépolis do Laboratério
Nacional de Computagao Cientifica (LNCC), de
realizar 1 quatrilhdo de operagdes por segundo.
Considerando-se apenas esta das muitas
caracteristicas surpreendentes da maquina, de

fabricagé@o francesa, encomendada a empresa
ATOS/BULL, que opera aqui desde janeiro de
2016, ja da para perceber que o Santos Dumont,
tido como o0 mais potente computador da America
Latina, €, atualmente, a mais eficiente ferramenta
para pesquisas e desenvolvimento de trabalhos
cientificos nas mais diversas areas. No periodo
compreendido entre agosto de 2016 e inicio de
margo deste ano, 0s jobs executados pela maqui-
na chegaram a aproximadamente 200 mil.

O Santos Dumont n&o lembra em nada um PC
doméstico. A maquina, com grandes comparti-
mentos verticais protegidos por portas metalicas



55, Santes

Dumant

e acesso por um corredor central, fica abrigada
em dois containers em ambiente controlado, com
temperatura estavel — a variagao € minima, os-
cilando entre 22°C e 24°C — e a mesma que sé
considera ideal para o conforto do organismo hu-
mano. Sé de processadores ha mais de 19 mil
(um laptop caseiro costuma ter um ou dois), dis-
postos sobre racks e conectados por um amon-
toado de fios coloridos. A meméria RAM & de
53 terabytes, treze mil vezes maior que a de um
computador comum.

Para manter o perfeito funcionamento do su-
perequipamento — que exige trés geradores, uma
subestagao de energia e uma sala de nobreak —,
no entanto, a refrigeragao é um elemento funda-
mental. O Santos Dumont tem sistema de refri-
geracao a agua, que é reutilizada para 0 mesmo
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fim, e demanda um grande consumo de energia
para sua manutencgao. Este fator provocou o des-
ligamento da maquina por um breve periodo em
seu primeiro ano de utilizagao e chegou a acarre-
tar problemas no andamento das pesquisas.
Mas nao sé da superpoténcia do Santos Du-
mont - hoje utilizado por pesquisadores e institui-
¢Oes de 19 estados da Federagao e com cerca
de 100 projetos de pesquisa em desenvolvimen-
to — vive o Laboratério Nacional de Computagao
Cientifica, 6rgao integrante do Ministério da Cién-
cia, Tecnologia e Informagao. A instituigao foi
fundada em 1980, com sede no Rio de Janeiro;
sete anos depois, langava o primeiro projeto de
um Centro Nacional de Supercomputagao, assim
como de uma rede académica, a RECITE (Rede
de Ciéncia e Tecnologia). A intencéo de investir

Ll; Santos
5/ Bument

O Santos Dumont foi enco-
mendado a fabricante fran-
cesa ATOS/BULL e opera
aqui desde 2016
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Os grandes compartimen-
tos verticais protegidos por
portas metalicas e acesso
por um corredor central reu-
nem tecnologia sofisticada,
em uma maguina com alto
poder de desempenho: so
de processadores ha mais
de 19 mil, dispostos sobre
racks e conectados por um
amontoado de fios coloridos,
a memdéria RAM é de 53
terabytes (treze mil vezes
maior que a de um computa-
dor comum)
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Santos

em equipamentos de alto desempenho para o
desenvolvimento cientifico nacional ja existia nes-
ta época e um fato, no minimo curioso, marcou o
inicio dessa nova era da computagao no Brasil
‘O primeiro supercomputador que pretendi-
amos comprar, ainda na década de 1980, era
um modelo da americana Cray, um dos primei-
ros fabricantes desses equipamentos do mun-
do, e tinha uma velocidade de 800 Megaflop/s,
0 equivalente a 800 milhées de operagdes por
segundo. Mas o Departamento de Estado norte-
-americano proibiu a venda de um equipamento
com esta velocidade para o Brasil por crer que

seria empregado em projetos de construcdo da
bomba atdmica e de submarinos nucleares”,
conta Augusto Gadelha, diretor do LNCC.

O langamento da pedra fundamental da sede
petropolitana, que hoje abriga o Santos Dumont,
com capacidade muito superior a da maquina
que gerou a inusitada polémica - e que hoje pa-
receria uma carroga, mesmo em comparagao a
modelos simples de telefones celulares - acon-
teceu na década seguinte, em dezembro de
1994, com inauguragao em junho de 1998. Os
anos 2000 foram marcados pelo inicio do curso
de Pés-Graduagao em Computagao Cientifica



e pela criagao do SINAPAD (Sistema Nacional
de Processamento de Alto Desempenho), pela
FINEP (Financiadora de Estudos € Projetos), em
2004, sob a coordenagdo do LNCC.

“O LNCC sempre ofereceu suporté compu-
tacional para pesquisadores; desde sua funda-
30, a missdo primordial era a de desenvolver
estudos em computagéo cientifica, algo inovador
na época, no sentido de voltar-se exclusivamen-
te para a pesquisa de como utilizar 0S COmMpu-
tadores para resolver problemas cientificos e
tecnolégicos. O projeto de investimento em Su-
percomputadores veio anos depois da criagao

do instituto, quando se percebeu a necessidade
da utilizagao de maquinas de alto desempenho
para o crescimento da computagao cientifica. O
laboratério introduziu e teve uma influéncia muito
grande na divulgagao e consolidagao de grupos
de pesquisa nesta area em todo o pais; hoje,
objetiva ainda a formagao de recursos humanos
através do ensino da disciplina e disponibiliza
esta plataforma para toda a comunidade de cién-
cia e tecnologia’, afirma Gadelha.

O supercomputador atende a diversos tipos
de projetos, por meio de diferentes programas
de alocagdo de seus recursos. As propostas

Um sistema de refrigeracéo
especial mantém a cons-
tante refrigeragéo do equi-
pamento

A sede Petrépolis do LNCC
foi inaugurada em junho de
1998

Foto: Paulo Faria
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Um dos grupos tematicos do
LNCC é o Laboratorio ACi-
MA (Ambientes Colaborati-
vos e Multimidia Aplicada),
que objetiva explorar a utili-
zagao de ambientes virtuais
colaborativos nas diversas
areas do conhecimento bem
como a exploragao de siste-
mas multimidia

Foto: Paulo Faria

Acima, a direita: no CPD,
gabinete onde estao os equi-
pamentos de comunicagao
com a RNP (Rede Nacional
de Ensino e Pesquisa)
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sao submetidas por pesquisadores e avaliadas,
com base em critérios como relevancia e mérito
cientifico, pelos Comités Gestor e de Assessora-
mento Técnico-Cientifico do Santos Dumont em
resposta a chamadas abertas regularmente para
cada um desses programas. As chamadas sao
divulgadas nas listas das principais sociedades
cientificas, assim como no site e nas midias so-
ciais do SINAPAD

“Temos diferentes niveis de programas na
instituicao. Para projetos maiores e estratégicos
para o pais, ligados, por exemplo, a questdes de
meteorologia e com grande demanda de recur-
sos do Santos Dumont, € necessaria a avaliagao
dos comités. Um mais simples, que € para ensino
e treinamento, que nao depende de avaliagao; e
outro, cuja utilizagao demanda uma quantidade
relativamente peguena de capacidade compu-
tacional. Para este ultimo acabamos de instituir
um fluxo continuo, ou seja, os interessados se Ins-
crevem independentemente das chamadas publi-
cas”, enumera o diretor.

Para um melhor entendimento da importancia
do trabalho desenvolvido pelo LNCC, faz-se ne-
cessaria a compreensao do termo computagao
cientifica ou ciéncia computacional, como tam-
bém é conhecida a disciplina. Trata-se do cam-
po de estudo que visa a constru¢gao de modelos
matematicos e tecnicas de solugdes numeéricas
com a utilizacao de computadores para a anélise
e resolugao de problemas. Na pratica, nada mais
e do que o emprego de simulagdes computacio-
nais com vistas ao desenvolvimento de trabalhos
nas mais diversas matérias cientificas

A computagao cientifica é atualmente con-
siderada um terceiro elemento da ciéncia, em
complemento a teoria e a experimentagdo. A
estas fases & acrescentado o algoritmo compu-
tacional para a solugao numerica e analitica que
antecede as metodologias de simulagao, visua-
lizagao, experimentos, validagao e interpretagao
de resultados

Funciona, mais ou menos, assim: depois da
definicdo do problema a partir de um fenébmeno




(fisico, climatico, econdmico ou de qualquer na-
tureza), esta questao é transformada em um pro-
blema matematico e o método para sua solugdo
€ escolhido; um algoritmo (sequéncia finita de
instrugcoes bem definidas e nao ambiguas) é ela-
borado e implementado na linguagem de progra-
magao escolhida; o programa é processado para
que se retire os erros de sintaxe e as respostas
sejam produzidas; e, finalmente, os resultados
sao analisados.

As &reas de aplicagao sao inimeras. O meéto-
do pode ser utilizado, por exemplo, para estudos
que envolvem clima, astrofisica, nuclear, aero-
dindmica, dinamica molecular, combust&o, bio-
diversidade, energia, biotecnologia, genomica,
seguranga cibernética, medicina e saude, entre
muitas outras. Parece um tanto hermético para
leigos, mas fica bem mais palatavel com exem-
plos de estudos e modelos cientificos desenvol-
vidos no LNCC

Um dos mais importantes, concernente as
ciéncias bioldgicas, refere-se a estrutura de pro-

teinas. Nos dltimos doze anos, o Grupo de Mo-
delagem Molecular de Sistemas Biologicos do
LNCC tem desenvolvido o programa DockThor
para predigao de complexos moleculares recep-
tor-ligante. Mais recentemente, em 2016, langou
o Portal web DockThor (www.dockthor.Incc.br),
disponibilizando gratuitamente para a comuni-
dade académica o primeiro programa brasileiro
— "possivelmente de todo o hemisfério sul”, como
avalia Augusto Gadelha — de atracamento mo-
lecular receptor-ligante. Trocando em miudos: a
triagem virtual baseada em diferentes estruturas
consiste em analisar computacionalmente uma
grande quantidade de ligantes com o objetivo de
selecionar, de acordo com 0s modos de ligagao
e as afinidades de ligagao previstos, compostos
provavelmente mais ativos farmacologicamente
para determinada doencga.

Desde o seu langamento, o portal DockThor
foi acessado por mais de 3,5 mil visitantes e teve
cerca de 3,5 mil trabalhos submetidos. Agora, um
novo projeto relacionado ao portal, 0 DockThor -

v

No segundo andar da sede,
o CPD da instituigao arma-
zena todos os dados de
pesquisas desenvolvidas ali
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SDumont Projects
Research Areas (Feb 2017)

http //sdumont Incc br/projects_ongoing php?pg=projects

Area do conhecimento

O LNCC coloca o Santos
Dumont a servigo de diferen-
tes areas de conhecimento
Arquivo LNCC

No alto: o Laboratorio Nacio-
nal de Bioinformatica (LA-
BINFO), é responsavel por
projetos genémicos, como

0 que visa a construcéo do
modelo da estrutura molecu-
lar do Zika Virus

No alto, a direita: ja o Labo-
ratorio de Modelagem em
Hemodinamica (HeMolab),
dedica-se a Medicina As-
sistida por Computagéo
Cientifica, com a construgéo
de modelos do sistema
cardiovascular gue permitem
entender os mecanismos de
inicio e progresso de doen-
¢as pertinentes a este siste-
ma do organismo humano
Arquivo LNCC

Simulacio Computacional do
Escoamento Sanguineo

Modelos complexos da anatomia vascular nos permitem
abordar problemas de relevancia para o diagndstico e
tratamento de doengas e para melhorar o planejamento de

procedimentos cirtirgicos. Ainda, permitem validar ou
refutar hipdteses sobre a base de fenémenos fisicos

@ Quimica Vi
@ Fisica . Y

S ik il Modelagem do sistema 7, %
@ Engennarias arterio-venoso permite = S
@ Ciéncia 3

o o omedite aumentar :

@ Ciéncias da saide entendimento do

@ Matematica ;

@ Clbncia dos meterais funcionamento do

@ Astronomia sistema cardiovascular

@ Meteorologia

@ Ciéncias agrarias
® Ciéncias sociais

VS (Virtual Screening), tem como objetivo primor-
dial a triagem virtual em larga escala. A versao
atual do portal permite a realizagao de experi-
mentos computacionais envolvendo apenas um
ligante e um receptor por vez. No DockThor-VS,
acoplado ao Santos Dumont, seré possivel inves-
tigar bibliotecas de ligantes contendo milhoes de
moléculas contra dezenas ou até mesmo cente-
nas de alvos moleculares. O gue significa que
pesquisas aplicadas de desenho racional de no-
vos farmacos para o tratamento de enfermidades
negligenciadas, como o Alzheimer e doengas
inflamatorias crénicas, serao desenvolvidas de
forma muito mais rapida e eficiente.
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modelados em diferentes escalas

Alem das pesquisas na area de Estrutura de
Proteinas, pelo Portal Dockthor, outro importan-
te projeto ligado as areas de Medicina e Saude
esta em curso no LNCC: a Medicina Assistida
por Computagao Cientifica. Trata-se da constru-
¢ao de modelos do sistema cardiovascular que
permitem entender os mecanismos de inicio e
progresso de doengas cardiovasculares, assim
como também melhorar o planejamento cirtrgico
e fomentar o desenvolvimento de novas estra-
tégias de fratamento para estes males. Os mo-
delos s&o feitos de forma personalizada, a partir
das caracteristicas especificas do organismo do
paciente, 0 que garante maior precisao em diag-



nésticos e ainda dados mais completos para a
tomada de decisdo pelo médico do tipo de inter-
vencao a que o paciente deve se submeter.
“Ainda na area da medicina realizamos aqui
um projeto, concernente a bioinformatica, ligado
4 questao da identificagao de estruturas de DNA.
O programa oferece suporte a grupos de pesqui-
sadores da area em todo o pais; temos uma forte
parceria com a Fiocruz para o desenvolvimento
de modelos da estrutura molecular do Zika Virus
para que se encontre uma solucdo para o pro-
blema. Um dos membros do grupo do Labora-
torio de Bioinformatica, inclusive, esta passando
uma temporada na Franga, a convite do Instituto

Pasteur, para difundir por 1a os fundamentos dos
estudos realizados no LNCC com vistas ao com-
bate ao virus”, salienta Gadelha.

Mais alguns exemplos de projetos da institui-
¢ao sao: Modelagem de Reservatérios de Oleo,
Gas e Agua, Modelagem de fluxo e transporte
em reservatorios de gas de Xisto, Modelagem
de dutos para analise de estabilidade, integrida-
de, capacidade residual etc., Ciéncia de Dados,
Gendmica Computacional, entre outros.

Os pesquisadores e demais colaboradores da
instituicao dividem-se nos seguintes grupos te-
maticos: Laboratdrio Nacional de Bioinformatica
(LABINFO), responsavel por projetos gendmicos;

Além de fornecer tecnologia
de ponta para a comunidade
cientifica, a instituigdo man-
tém uma sortida biblioteca
para pesquisas

Foto: Paulo Faria
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O diretor do LNCC, Augusto
Gadelha, costuma ministrar
palestras de apresentacao
da instituigao para pesquisa-
dores e membros de entida-
des cientificas

Foto: Matheus Mendonca

No detalhe: Gadelha faz
questao de ressaltar o
pioneirismo do LNCC, que,
desde a fundagao, na dé-
cada de 1980, volta-se para
a pesquisa da utilizagédo de
computadores para resolver
problemas cientificos e tec-
nologicos, além da grande
influéncia na divulgacéo e
consolidagao de grupos de
pesquisa nesta area em todo
o pais
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Laboratério de Modelagem em Hemodinamica
(HeMolab), com sistemas fisiolégicos aplicados
ao sistema cardiovascular humano; Grupo de
Modelagem Molecular de Sistemas Biologicos
(GMMSB), voltado para a ferramenta de atraca-
mento molecular DockThor; Extreme data Lab
(DEXL LAB), para analise e gerenciamento de
dados para aplicagbes em Astronomia, Bioqui-
mica, Esporte, Bioinformética, Saude e Ecologia;
Computacao Cientifica Distribuida (ComCiDis),
ambiente de computagao escalavel, em nuvens,
geograficamente distribuidos.; além de Ambien-
tes Colaborativos de Multimidia Aplicada (Acima)
e Laboratério de Processamento de Sinais (LPS)

Na area de formagao de recursos humanos, o
LNCC conta com um programa de pos-gradua-

gao stricto sensu em Modelagem Computacio-
nal, com mestrado e doutorado, e promove ain-
da reunibes e escolas cientificas. O Laboratério
tambem oferece apoio ao empreendedorismo ao
acolher empresas que se interessam por trans-
formar conhecimento em novos produtos, servi-
¢os e, especialmente, processos inovadores.

O programa LNCC de Portas Abertas incenti-
va o conhecimento da ciéncia e tecnologia com
visitas guiadas (e pré-agendadas) para estudan-
tes e outros grupos ao Supercomputador e aos
laboratdrios e ainda por meio de bate-papo com
pesquisadores. Para quem se interessa pelo fa-
buloso mundo da ciéncia computacional, ndo ha
melhor lugar para conhecer; é praticamente uma
Disneylandia. H
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ENIAC, O PRECURSOR DAS SUPERMAQUINAS

O primeiro computador digital eletrénico de grande escala — o ENIAC (Electronic Numerical Inte-
grator and Computer), em portugués: Computador e Integrador Numérico Eletronico — comegou a ser
desenvolvido pela Universidade da Pensilvania, em parceria com os cientistas norte-americanos John
Eckert e John Mauchly, da Electronic Control Company, a partir de 1943, durante a Il Guerra Mundial, para
computar trajetorias taticas. A maquina foi importante ferramenta para o bloco de paises aliados, uma
vez que calculava em questao de minutos as tabelas de artilharia para uso no campo de batalha, que,
quando elaboradas por humanos demoravam horas. Essas tabelas permitiam a realizagao de ataques
mais precisos ao informar dados de alcances, altitudes, temperaturas e condigdes de vento, por exemplo.
Com a chegada do computador, as tabelas eram produzidas rapidamente e entregues a tempo para 0s
tomandos das frentes de batalha.

O ENIAC — que passou a funcionar a pleno vapor apenas depois do término da guerra — era tao gran-
Ee que tinha de ser disposto em U com trés painéis sobre rodas, para que os operadores pudessem se
mover em torno dele. Sua capacidade de processamento era de 5 mil operag¢des por segundo e possuia
17.468 valvulas termionicas, de 160 kW de poténcia. O sistema operacional da maquina era através de
cartdes perfurados e o centro de processamento tinha uma estrutura muito similar & dos processadores
mais basicos que atualmente utilizamos em nossas calculadoras de bolso. Tinha 20 registros de dez
digitos cada, em que se podiam efetuar somas, subtragdes, multiplicagdes, divisdes e raizes quadradas.
A programagao era realizada através de milhares de interruptores e envolvia uma grande quantidade de
pessoas, que percorriam as longas filas de interruptores para fornecer ao ENIAC as instrugbes necessa-
rias para calcular.

Apds 10 anos de operagao, o ENIAC tornou-se obsoleto e economicamente inviavel, o que determinou
sua desmontagem. Hoje, as pegas estao espalhadas por diversos museus ao redor do mundo, incluindo
0 Smithsonian, em Washington D.C., e ainda o local preciso onde foi construido: a Moore School for Elec-
trical Engineering, da Universidade da Pensilvania.

O equipamento serviu de inspiragao para muitos outros computadores que se seguiram, como o ED-
VAC (Electronic Discrete Variable Computer); o ORDVAC (Ordnance Variable Automatic Computer); o
SEAC (Standards Automatic Computer) e o UNIVAC (Universal Automatic Computer), este Gitimo tam-
bém construido por Eckert e Mauchly para o processamento dos dados dos censos da populagéo ameri-
cana. Mas seu legado se estendeu a outro campo; curiosamente, o termo “computador” antes associado
as pessoas que operavam a maquina, passou homear a maquina propriamente dita.

Além de inspirar a constru-
Gao de outros equipamen-
tos, o ENIAC foi a primeira
maguina a receber o nome
computador, antes utilizado
para designar os técnicos
que a operavam

Foto: Militar norte-america-
no nao identificado

Laboratério Nacional de
Computacao Cientifica -
LNCC:

Av. Getulio Vargas, 333
Quitandinha

(24) 2233.0000
www.Incc.br
arcos@|ncc.br
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