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¢ Dirigido a investigadores en formacion y grupos de investigacion
ya consolidados
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Nuestra motivacion

¢ Dirigido a investigadores en formacion y grupos de investigacion
ya consolidados

e Ofrecer instrumentos mas formales para el desarrollo de software
cientifico de calidad

® Mostrar como filosofia el trabajo colaborativo y uso de herramientas
open source
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Sobre nuestros objetivos

Transferir nuestras experiencias para aquellos grupos que necesiten:

® Estrategias y buenas practicas al momento de disefiar e implementar
software cientifico de calidad
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Sobre nuestros objetivos

Transferir nuestras experiencias para aquellos grupos que necesiten:

e Estrategias y buenas practicas al momento de disefiar e implementar
software cientifico de calidad

e Escribir programas optimizados
® Escribir programas adecuados al hardware disponible.

® Tomar decisiones al momento de invertir en hardware.
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¢ High Performance Computing (Computacién de Alto Desempefio)
e OK, pero... jqué quiere decir alto?

® Para ver si algo es de alto desempeno tenemos que compararlo con
otra cosa

e En general, vamos a hablar de HPC cuando nos interese que el
resultado sea rapido.

e ;Cudnto vamos a resignar porque el resultado sea rédpido? Casi todo

8 / 30



HPC y Ciencias de la Computacion

® Historicamente eran lo mismo



HPC y Ciencias de la Computacion

® Historicamente eran lo mismo

® Hoy en dia, desarrolladores de HPC no son sélo Lic. en Computacién



HPC y Ciencias de la Computacion

¢ Histéricamente eran lo mismo
® Hoy en dia, desarrolladores de HPC no son sélo Lic. en Computacién

® Combinacién de software viejo con hardware nuevo

Workshop en técnicas
e programacié ceniica

9 /30



HPC y Ciencias de la Computacion

¢ Histéricamente eran lo mismo

® Hoy en dia, desarrolladores de HPC no son sélo Lic. en Computacién
® Combinacién de software viejo con hardware nuevo

[

Estd muy bueno saber HPC, pero...

Workshop en técnicas
e programacié ceniica

9 /30



HPC y Ciencias de la Computacion

Histéricamente eran lo mismo

Hoy en dia, desarrolladores de HPC no son sélo Lic. en Computacién

Combinacién de software viejo con hardware nuevo

Estd muy bueno saber HPC, pero...
.. no es facil. Requiere desarrollar una intuicién

Workshop en técnicas
e programacié ceniica

9 /30



HPC y Ciencias de la Computacion

Histéricamente eran lo mismo

Hoy en dia, desarrolladores de HPC no son sélo Lic. en Computacién

Combinacién de software viejo con hardware nuevo

Estd muy bueno saber HPC, pero...
.. no es facil. Requiere desarrollar una intuicién
. jno hace falta! Alcanza con saber hablar con un HPCista (77)
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iDénde se usa HPC?

Celular

® |aptop

Computadora de escritorio

Claster de computadoras

® Supercomputadora

® Nube
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Es que el programa se desarrolle rapido
Es que el programa se mantenga rapido
Es que el programa se use rapido

Que se modifique rapido
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No es sélo que el programa corra rapido
Es que el programa se desarrolle rapido
Es que el programa se mantenga rapido
Es que el programa se use rapido

Que se modifique rapido

Que se adapte al hardware rapido
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Ejemplos de las herramientas open source

C

Programming

Fortran



Ejemplos de las herramientas open source
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Ejemplos de las herramientas open source
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Eleccion de librerias y frameworks

Ejemplos de las herramientas open source
TensorFlow

Keras: The Python Deep Learning library

Keras




Ejemplos de las herramientas open source

Eleccién de librerias y frameworks
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Ejemplos de las herramientas open source

Trazabilidad del desarrollo de software
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Ejemplo: Optimizacién del cédigo de interaccién de

moléculas

| Give atoms initial positions =, choose short At ‘
1

Get forces F =- V V(i) and a = F/n |
1

| Move atoms: r*" = i +vi) At + '/,@ A2 + .. ‘
|

Move time forward: t =t + 4t |
1]

Repeat as long as you need |
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas

Python naive
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas

Python con fisica y con cuentas
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas

Python y C
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas

Pythony C
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas

Python y C (mas limpio)
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas

Python y C (listas)
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas

Con paralelizacién
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas
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Optimizacién del cédigo de interaccién de moléculas
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Conclusions

Los invitamos a nuestro Curso de Posgrado y a aplicar tambien al cuarto
Workshop en Técnicas de Programacién Cientifica:

https://wtpc.github.io/
Ei/workshopTPC

¥ /workshopTPC


https://wtpc.github.io/

