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Tipi di simulazioni
● In grande maggioranza, le simulazioni solo 

di “folding”: date le trascrizioni  dell’RNA 
delle proteine del virus e/o del suo target 
nel corpo umano (ACE2), capire come 
questi si dispongano spazialmente
○ La configurazione finale e’ importante per capire 

come si lega il virus (e come inibire questo legame 

con un’altra molecola che si leghi prima del corpo 

umano 

○ Le configurazioni intermedie possono essere un 

modo di inserire “perturbazioni” che non 

permettano di arrivare alla forma finale



Cosa di usa per simulare, e dove si simula?
● Da programmi home made, a oggetti open source con una lunga storia come 

Gromacs
● E chissa’ che usano le ditte private …
● E’ una simulazione di traiettorie nello spazio di 1-109 atomi 

○ Ben parallelizzabile, alla fine solo interazione elettromagnetica (via Van Der Walls)

○ Scala bene su processori vettoriali e GPU

● Di nuovo, non sappiamo cosa usino le ditte farmaceutiche
● La ricerca di base, in sostanziale assenza di risorse dedicate, si e’ avvivinata al 

volunteer computing
○ Poco input / output, CPU intensive

○ Poca RAM (1e9 atomi sono 3x1e9 coordinate nello spazio)

○ Poche dipendenze esterne (codice tight e autodefinito)

● Folding@Home e’ il caso piu’ noto ...
●





Folding@Home

● Gestito by Uni St Louis + others
○ Poco chiaro come sia gestita la scelta dei progetti scientifici

○ Ha “prodotto” 223 paper ad oggi

○ 1.5 exa flops raggiunti 10 gg fa

“Ma serve”? Boh, buona domanda

● Molti scettici che sia “un generatore di entropia”
● Il CERN non e’ riuscito a trovare una sponda WHO o EMBL su questo

 



Sibylla Biotech

● Questa iniziativa e’ piu’ confortante dal punto di 
vista della valenza scientifica per noi
○ Sibylla e’ uno spin-off INFN -- la sua valenza e’ stata gia’ 

vagliata quando si e’ deciso di partecipare

○ Press release della nascita dello spin-off: 

● Cosa serviva?
○ In sibylla studiano ACE2 (angiotensin-converting 

enzyme 2), il recettore polmonare che si lega alle spike 

di covid

○

SW = modified 
GROMACS

http://home.infn.it/it/comunicazione/news/3770-dalla-meccanica-quantistica-una-spin-off-per-scoprire-nuovi-farmaci


Cosa serve?

● Il folding gromacs parte da configurazioni random , e segue la dinamica del 
folding fino ad arrivare (a volte) alla configurazione finale

● Ogni folding era stimato in 10 gg su 32 threads, e per ottenere risultati 
statisticamente sensati erano stimate almeno 800 simulazioni
○ 800*32*10gg = 6 M core.H, molto al di sopra delle capacita’ di calcolo di Sibylla

● Idea:
○ Girare in parallelo quegli 800 jobs su struttura INFN, in modo da avere il risultato richiesto in 

~10 gg invece di mesi

○ (i 10 gg non sono splittabili ulteriormente perche’ ogni job e’ una linea temporale, da eseguire 

serialmente)

● 800*32 = 25600 cores… questa era la stima delle risorse necessarie



Che tipo di risorse?

● Gromacs ha bisogno (per garantire questa tempistica) di AVX2
○ Opteron e Intel pre 2014 non usabili

● Necessari slots batch da > 10 gg, 32 threads
○ Non possibile eseguire il payload su code WLCG

● Necessario GCC9 e Centos7
● Necessario poco IO (ogni job genera ~ ½ GB in 10 gg) e poca RAM (~10 GB per 

32 threads)
● Pero’ serve spazio condiviso di lavoro

○ Gromacs fa checkpointing e ogni tanto crasha

○ Cosi’ era la struttura degli script che abbiamo ricevuto



Siti facili ...

● Code necessariamente da fare ad hoc
● Siti con filesystem POSIX condiviso (GPFS, LUSTRE, Ceph, NFS) → facili 
● Siti con Centos7 → facili
● Siti con LSF (LSF e’ stato usato al CNAF per la prima integrazione) → facili

Facendo l’AND:

● Facili CNAF, PI, RM1

(che sono stati i primi ad entrare in produzione)



Siti “piu’ difficili”

● No storage condiviso: messa in produzione ad-hoc area NFS (MI, NA, LNF, LNL)
● No LSF: tradotti scripts in LSF (BA, MI, …?)
● No Centos7: usato un container singularity di CMS (con un po’ di ore spese a 

integrarlo nel workflow) (LNL/PD)

● Per GCC9, abbiamo usato il fatto che tutti i centri montano CVMFS, e abbiamo 

usato una release area sperimentale di CMS con GCC9



Risultati Sibylla

● Alla fine sui nostri hardware medi 
l’esecuzione era piu’ vicina  a 5-7 
giorni che a 10

● Abbiamo quindi in un solo giro 
(quindi sottomissione totalmente 
in parallelo, nessun job tenuto 
pending) circa 1200 jobs rispetto 
agli 800 richiesti
○ Maggiore statistica aiuta ed e’ stata 

gradita



Report

● Mandato a Zoccoli come richiesto, 
ovviamente con i ringraziamenti alla 
gente che ha partecipato!

● Estrema elasticita’ del sistema 
calcolo italiano: in poche ora sono 
state create code, svuotate 
macchine, installate aree condivise, 
creati account!

● Press release INFN



E ora?

● (DA QUI IN POI MIE OPINIONI PERSONALI!!!)
● Sibylla non ha attualmente altre necessita’
● Si potrebbe fare Folding@Home?

Cosa ne pensa WLCG? 



2 Management Board specifici WLCG su 
questo
● Posizioni non univoche, dando per assunto che 

nessuno dice che dobbiamo continuare a 

processare miliardi di eventi monte carlo come se 

nulla fosse:

1. Opzione #1:
a. Le Funding Agencies possono rimuovere 

temporaneamente dal pledge risorse per eseguire 

simulazioni e/o quello che sembri rilevante
b. In tal modo gli esperimenti NON avranno il pledge 

del 2020, ma la cosa sara’ spiegata e difesa ai 
referees nel 2021

c. Il jobs che girano come esperimento, e che entrano 
nelle statistiche ufficiali (ore CPU, efficienza CPU, 
IO, …) avranno senso perche’ come VO WLCG 
continueranno a girare solo payload di 
esperimento

2. Opzione #2: 
a. Gli esperimenti, tramite il loro WMS, 

manderanno jobs di simulazione (per 
esempio Folding@Home) al posto dei 
workload standard

b. In questo modo le FA daranno i pledge come 
promessi, ma gli esperimenti dovranno 
spiegare ai referees che parte di quel pledge 

sara’ stato usato per altro
c. I plots di esperimento non avranno 

particolare senso
i. Il pledge sara’ raggiunto ma sara’ 

falso per le attivita’ di esperimento
ii. Efficienza CPU etc saranno falsate 

dai workflow covid
iii. ...



...
Nessuna politica forzata da WLCG, se non 

● Qualunque cosa facciate, documentate la e 

siate poi in grado di quantificarla (sia Exp, 

sia FA)

● Si e’ raccomandato agli Exp, nel caso 

vogliano farlo, di “partire piano”

E l’Italia che fa? ….

(avrete capito che io sarei per l’opzione 1….)

Che io sappia, ad oggi

● ALICE e ATLAS vorrebbero girare il 5% di simulazioni 

covid nei loro workload

● CMS e LHCb stanno usando farms HLT per questo, che 

NON sono nel pledge


