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Universidad de Buenos Aires
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales

Planilla a completar para presentacién de Cursos de Posgrado
1.- DEPARTAMENTO de COMPUTACION
2.- NOMBRE DEL CURSO: “Herramientas de HPC y aplicaciones™
3.- DOCENTES:
RESPONSABLE/S: Dr. Adri4n Turjanski.
COLABORADORES: Dr. Marcelo Marti, Dr. Leo Gonzalez Gutierrez, Dr. Adrian
Roitberg, Dr. Juan Bautista Hernando Vieites, Dr. Adrian Cristal
AUXILIARES: no tuvo
4.- CARRERA de DOCTORADO
5.- ANO: 2012 CUATRIMESTRE/S: 1
6.- PUNTAJE PROPUESTO PARA CARRERA DE DOCTORADO: 2
7.- DURACION (anual, cuatrimestral, bimestral u otra): DOS SEMANAS
8.- CARGA HORARIA SEMANAL:
Teoricas: n/c
Problemas: n/c
Laboratorio: 6hs
Seminarios: n/c
Tebrico — Préctico: 30hs
Salida a Campo: n/c
9.- CARGA HORARIA TOTAL: 72 hs

10.- FORMA DE EVALUACION: 4 trabajos practicos individuales y coloquio con profesor
de cada uno de los cuatro modulos

11.- PROGRAMA ANALITICO:

gy P

Con 212




Moébdulo 1: Métodos Numéricos sin malla

Unidad 1: Ecuaciones de la Mecénica de Fluidos
Mecénica del continuo y definicion de particula fluida
Ecuaciones de conservacion
Ecuaciones de estado
Disipacion viscosa

Unidad 2: Bases fundamentales del método SPH
Convolucion SPH y propiedades fundamentales
Diferenciacion SPH
Interpolacion SPH
Version SPH de las ecuaciones de Navier-Stokes

Unidad 3: Aspectos practicos de las ecuaciones SPH.
Discretizacion temporal de las ecuaciones
Ordenacién de las listas de particulas
ISPH: Incompressible SPH
Condiciones de contorno
Tratamiento de la superficie libre

Unidad 4: Aplicaciones I
Problemas de Pouseuille y Couette
Dam break problem
Difusién de vortices

Unidad 5: Aplicaciones II navales y oceénicas.
Sloshing tanks
Inundaciones y presiones de impacto en containers
Estabilidad de buques

Suplemento Opcional: Extension del método SPH a la simulacion de solidos.

Interaccion fluido estructura.
Presencia de mamparos en tanques de sloshing.

Modulo 2: Herramientas de HPC en Bioinformatica

Unidad 1: Dindmica molecular
Escalas de tiempo
Hipdtesis Ergddica
Campos de fuerza
Parametrizacion
Condiciones periodicas de borde (PBC)
Métodos de energia libre

Unidad 2. Dinamica molecular - Aplicacién de GPGPU para acelerar el célculo.

Comunicacion entre procesos (MPI)
Ventajas de utilizar GPGPU
Problemas para utilizar GPGPU
Modelos de precision (DP/SP)
Performance comparativa con CPU



Unidad 3. Reactividad quimica en sistemas biolégicos (QM/MM) y aplicacién de GPGPU
para la resolucién de problemas.

Nociones basicas de Mecanica cuantica

Meétodos QM

Métodos QM/MM

Implementacién de un cédigo en CUDA

Unidad 4. Técnicas de muestreo avanzadas para dinémica molecular.
El problema del muestreo
Energia libre
Entropia
Umbrella sampling
Desigualdad de Jarzynski
Replica Exchange
Integracién termodindmica

Modulo 3: Visualizacion

Introduccién
Definicidn y objectivos de la Visualizacién
Modelo de flujo de datos
Clases de visualizacion

Introduccién a la Infomatica Grafica 3D
Modelo de cdmara
El cauce grifico
Modelado de objetos y primitivas graficas
Transformaciones lineales y afines en espacios 3D
Proyeccion perspectiva
[luminacién local
Texturas
Aliasing
Introduccion a la programacién de shaders con GLSL

Técnicas de visualizacién
Representaciones de datos
Campos escalares, isosuperficies
Renderizado de voliimenes
Campos vectoriales
Tensores

Renderizado paralelo y de datos masivos
Motivaciones
Técnicas de visualizacion de datos masivos
Renderizado paralelo: tipos
Composicién de imagenes en paralelo (direct-send, binary swap)
Herramientas: Equalizer
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Introduccién a VIK
Modelo programacion y ejecucion
Ejemplos de uso.

Moédulo 4: Otros modelos de paralelismo

Unidad 1; Introduccién a la computacioén paralela
Ley de Moore
Problemas tecnologicos
Hacia los Chips Multiprocessors
Nuevos retos
Pthreads/OpenMP, modelos de programacion

Unidad 2: OmpSs
Motivation & goals
OmpSs: OpenMP + extensions
Execution Model
Memory Model
Asynchronous calls
Dependency clauses
Examples
GPUs and multiple cores

Unidad 3: New parallel programming models
Compile-time Tool to support (S)TM
Automatic Code Transformation
Extensions to OpenMP
Correct TM: Liveness
Hardware Cache Coherence
Transaction Cache
Transactional Memory Coherence and Consistency
Parallelization Methodology

Unidad 4: Otros modelos, CILK++
cilk_for
Reducers
Holders
Funciones
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DIRECTORA ADJUNTA
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Universidad de Buenos Aires
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales

Referencia Expte. N° 505.487/15
Buenos Aires, y ~ oLty M

VISTO: 1 B HOV 2015

la nota presentada por la Dra. Veronica Becher, Directora Adjunia def Departamento de Computacion, mediante la cual
eleva la informacion y el programa del curso de posgrade Herramientas de HPC v apliceciones, que fue dictado en el afio 2012
por el Dr. Adrian Turjansky con la colaboracion de los Dres. Marcslo Marti, Leo Gonzélez Gutiérrez, Adrian Roitberg, Juan Beutista
Hernando Vieites y Adrian Cristal, Sl ;
CONSIDERANDO:

lo actuado por la Comision de Doctorado,

lo actuado por la Comisién de Postgrado,

io actuado por este Cuerpo en la sesion realizada en el dia de la fecha,

en uso de las atribuciones gue le confire el Articulo 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD DE
CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
RESUELVE

Articulo 1°: Dzr validez al diéfédo dei curs de posgrado Herramientas de HPC y apiicaciones de 72 hs. de duracion.

Articulo 2°: Aprobar el programa del curso de posgrado Herramientas de HPC y aplic_aciones, dbrante afs 3 a 6 del expediente
de la referencia. '

Articulo 3° Aprobar un puntaje maximo de dos (2) punto para la Carrera del Doctorado.

Articulo 4°: Comuniquese a la Direccion dei Departamento de Computecion, a la Biblioteca de la FCEyYN (con fotocopia del
programa incluido) y a la Secretaria de Postgrado (sin fotocopia def programa). Cumplido Archivese.
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