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El BSC hace publicalaversion 2.8 de COMPSsy laversion 0.6.0 de
ladidlib

El Barcelona Supercomputing Center ofrece ala comunidad HPC un conjunto de herramientas que ayudan a
los desarrolladores a programar y gjecutar sus aplicaciones de forma eficiente en infraestructuras
computacionales distribuidas; y ladislib, unalibreria de machine learning paralelizada con PyCOMPSs.

Programming Framew
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Esta versién incluye una extension para mejorar la programabilidad de las reducciones definidas
por €l usuario. Con esta adicion, la reduccion se puede describir facilmente con una anotacion a
lastareas, el runtime es capaz de descomponer |atarea en diversas tareas que se pueden g ecutar
en paralelo y que tienen en cuenta lalocalidad de los datos a nivel de nodo, reduciendo las
comunicaciones inter-nodo.

Se ha afiadido una nueva anotacion de tareas @container que permite la orquestacion de
aplicaciones PyCOMPSs gue incluyen tareas desplegadas en contenedores. COMPSs da soporte
alos entornos de contenedores Docker y Singulatiry.

Lanuevaversion deladislib incluye Daura, el agoritmo de clusterizacién més utilizado por la
comunidad de dinamica molecular; un PCA con SVD paralelo; y nuevos métodos bésicos como
lamultiplicacion de matrices o €l producto de Kronecker.

El grups Workflows and Distributed Computing team del Barcel ona Supercomputing Center-Centro
Nacional de Supercomputacion (BSC) esté orgulloso de anunciar el lanzamiento de laversio 2.8 (nombre en
clavelris), del entorno de programacio COMPSs.



https://www.bsc.es
https://www.bsc.es/es
https://www.bsc.es/es/noticias/noticias-del-bsc/el-bsc-hace-pública-la-versión-28-de-compss-y-la-versión-060-de-la-dislib
https://www.bsc.es/es/noticias/noticias-del-bsc/el-bsc-hace-pública-la-versión-28-de-compss-y-la-versión-060-de-la-dislib
https://www.bsc.es/sites/default/files/public/bscw2/content/news/horizontal-image/compss_dislib.png
https://www.bsc.es/discover-bsc/organisation/scientific-structure/workflows-and-distributed-computing
https://www.bsc.es/discover-bsc/organisation/scientific-structure/workflows-and-distributed-computing
http://www.bsc.es/compss
http://www.bsc.es/compss

Esta versién de COMPSs, disponible a partir de hoy, actualiza €l resultado del trabajo del equipo en los
ultimos afios en la provision de un conjunto de herramientas que ayudan a los desarrolladores a programar y
gjecutar sus aplicaciones de forma eficiente en infraestructuras computacional es distribuidas, como clUsters,
nubesy clUsteres gestionados con contenedores. COM PSs es un model o de programacion basado en tareas
capaz de mejorar notablemente el rendimiento de aplicaciones a gran escala mediante la paral€lizacion de
manera automética de su g ecucion.

COMPSs ha estado disponible en los Ultimos afios por |os usuarios del supercomputador MareNostrum y en
la Red Espariola de Supercomputacion (RES) y ha sido usado en varios proyectos de investigacion como
EUBra-BIGSEA, MUG, EGI, ASCETIC, TANGO, NEXTGenl O, y mF2C. En estos proyectos se ha
utilizado COM PSs para desarrollar casos de uso proporcionados por diferentes comunidades de diversas
disciplinas como la biomedicina, laingenieria, labiodiversidad, laquimica, laastrofisicay ciencias de la
tierra. Actualmente también esta en extension y en uso en aplicaciones en los proyectos ExaQUlte,
LANDSUPPORT, el BioExcel CoE, CLASS, ELASTIC, i 'EXPERTISE ETN, asi como en un contrato de
investigacion con FUJITSU i en & proyecto Edge Twins HPC déel tipo Innovation Launchpad. También ha
sido aplicado a un caso de uso del ChEESE CoE.

Lanueva versién incluye una extension para mejorar la programabilidad de | as reducciones definidas por el
usuario. Se ha definido una nueva directiva @reduction para anotar las reducciones definidas por el usuario.
El runtime de COMPSs es capaz de descomponer |a tarea de reduccién en diversas que pueden ser
gjecutardas en paralelo siguiendo unaformade arbol invertido. El runtime g ecuta un algoritmo interno que
tiene en cuenta lalocalidad de los datos, realizando primero la reduccion de los datos de un mismo nodo y
reduciendo posteriormente |os datos entre nodos. Esto reduce extremadamente el nimero de comunicaciones
entre nodos en comparacion con una solucién gue no tiene en cuentalalocalidad.

El runtime de COMPSs permite el despliegue utilizando contenedores desde laversion 1.4. Sin embargo, €l
apoyo anterior se limitaba a empaquetar toda la aplicacién en un solo contenedor. A partir de estaimagen, el
runtime era capaz de desplegarla en varios contenedores e iniciar lagjecucion de laaplicacion sin la
interaccion del usuario mediante el entorno de contenedores. Entornos soportados son Docker, Singularity y
Mesos. En laversion 2.8, €l soporte para contenedores se ha ampliado con una nueva directiva @contai ner
gue se utiliza para anotar tareas incluidas en unaimagen de contenedor. En este sentido, € runtime de
COMPSs se convierte en un orquestador de workflows compuestos por tareas nativasy tareas incluidas en
imagenes de contenedores, pudiendo interactuar con el entorno de contenedores sin la intervencién del
usuario. Las tareas anotadas con @container pueden ser invocaci on a binarios externos o cédigo de usuario
proporcionado por el desarrollador de la aplicacion. En este segundo caso, €l codigo de usuario se ha
desplegado previamente en laimagen del contenedor.

Laversion 2.8 de COMPSs también incluye: un nuevo tipo de parametro, IN_DELETE, que especifica
pardmetros de un solo uso que son borrados después de |a g ecucién de latarea; un nuevo formato de datos
para colecciones en tareas MPI; y la posibilidad de usar colecciones de diccionarios Python como
pardmetros.

Ademas, laversion 2.8 de COMPSs viene dotada con otras funcionalidades menores, extensionesy
resolucion de errores.

COMPSs ha tenido arededor de 1000 descar gas durante el afio pasado y es utilizado por unos 20 grupos
en aplicaciones reales. Recientemente, COMPSs ha atraido el interés de areas como laingenieria, €l
reconocimiento de iméagenes, lagendmicay sismologia, areas en las que se han realizado cursos especificos
y acciones de divulgacion.



Los paguetes y lalista completa de funciones estan disponibles en |a pagina de descargas. En esta pagina
también se puede encontrar una méaquinavirtual que permite probar las funcionalidades de COMPSs a través
de un tutorial paso a paso que guia al usuario en el desarrollo y g ecucién de un conjunto de aplicaciones de
gjemplo.

Ademas del software, hay un conjunto de guias de usuario y administrador, y articulos publicados en
conferenciasy revistas rel evantes.
Para més informacion, visite la pagina web: http://www.bsc.es/compss
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Nueva version deladidib

El grupo también esta orgulloso de anunciar la nueva version de ladislib 0.6.0. La Biblioteca de
Computacion Distribuida (dislib) proporciona a goritmos distribuidos preparados para utilizarse como
biblioteca. Hasta ahora, dislib se centra en algoritmos de machine learning y ofrece una interfaz inspirada en
scikit-learn. El objetivo principa de dislib esfacilitar la gjecucion de algoritmos de andlisis de datos masivos
en plataformas distribuidas, como clusters, cloudsy superordenadores. Didlib haimplementado encima del
model o de programacion PyCOMPSs, lainterfaz Python de COMPSs.

Didlib se basa en una estructura de datos distribuida, ds-array, que permite la gjecucién paraelay distribuida
de los métodos de machine learning. El cédigo de la biblioteca de dislib se implementa como una aplicacion
PyCOMPSs, donde los diferentes métodos se anotan como tareas de PyCOMPSs. En el momento de
gjecucion, PyCOMPSs se encarga de todos |os aspectos de paral elizacién y distribucién de datos. Sin
embargo, € codigo de usuario de dislib no es consciente de |os aspectos de paralelizacion y distribucion, y
se escribe como un script de Python simple, con unainterfaz muy similar ala de scikit-learn. Didlib incluye
métodos para hacer clustering, clasificar, regresion, descomposicion, seleccion de modelosy gestion de
datos. Un contrato de investigacion con FUJITSU ha financiado parcialmente la bibliotecadidlib y
actualmente se utiliza para evaluar € procesador A64FX.

Desde su reciente creacion, dislib ha aplicado en casos de uso de astrofisica (DBSCAN, GAIA) y en flujos
de trabajo de dinamica molecular (Doray PCA, BioExcel CoE).

Lanuevaversion 0.6.0 incluye una nuevaregresion lineal multivariante, unaimplementacion paralelade la
descomposicién del valor singular (SVD), unanuevaversion del analisis de componentes principales (PCA)
que utiliza este SVD paraelo, el algoritmo ADMM Lassoy e algoritmo de clusterizacion Daura.
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Dos de estos codigos, PCA con SVD y Daura clustering, se han desarrollado teniendo en cuentalas
necesidades de la comunidad BioExcel, que requiere analizar |os resultados de grandes trayectorias
resultantes de simulaciones de dinamicas moleculares. Daura es €l agoritmo de clusterizacién utilizado
principalmente por la comunidad de dinamicas biomoleculares, y se incluye por ggemplo en e conjunto de
herramientas GROMA CS. Sin embargo, las implementaciones anteriores de este algoritmo son secuenciales
y se limitan al uso de una memoria de un solo nodo. Esta limitacion se supera con la nuevaimplementacion
de didlib, que permite agrupar trayectorias de simulacion muy grandes. Del mismo modo, una version
anterior del PCA deladidib utilizaba un método secuencial para encontrar los valores propiosy los vectores
propios de una matriz de covarianza. Este método secuencial limitaba la aceleracion del PCA y el tamario de
los problemas aresolver. El nuevo PCA viene con un SVD paralelo que superalalimitacion anterior y puede
utilizar la memoria de varios nodos.

Didlib 0.6.0 viene con otras extensiones y con una nueva guia del usuario. El codigo es de cddigo abierto y
esta disponible para descargarlo.
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